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Bata Mèaorla ha aido apadriaada par e l  Ilmo# 
3r« D# Savariao Garoia^Blaaaoy Iwraatlgador Glaa~ 
t i f ie o  da l a  Q ivialda da Claoalas Matamdtloaa Mi** 
dieaa y da la  Batoralasa y Saoratarlo dal I&atl~ 
tu to  **Alan8o da Saata Graa, del Oaaaaja Superior 
da lavaatigaclojoaa O ieatlflaaa# a qulaa day flda 
oA b  aaq^reaivaa grsaian*
Bui raa llsada  aa la  Saooiin da Hayoa X  dal 
eitado laa titu ta*
Qularo axpraaar ml agradaelmianto a l a  Srta# 
Sagrario Martfmaa Oarrera, Imraatlgadara da dlcha 
Saoclén da Rayoa X  por sa oolaboraoldut aa l oomo a 
la  Srta* Joaaflaa Marquarfa, qulaa ayudi an la  raa 
l ls a e ié a  da la s  figuras y a D. Aagal Garoia Garofa* 
qua eoopari aa la  obtanclém da l a  parts  axparlrnaam 
tal* Y por dltlmo» qularo axpraaar ml agradaolmlag. 
ta  a l  Cautro da Odleulo BlaotriHiaa dal 0*8,I . 0# 
por la s  faellidadaa qua nos dispanaaran an % » u t l -  
l is a o i in  del Ordaaador IBM 7070,
X » P I c B
I#- 2XDBOIX70GXCB
%%,. 7B1B4J0 mmmmKAL T PRKP1BA.C30I BB BI90B,
1) ObtemaWa da aoriUtaXaa
Z) ObtamaWm da diagwmaa
3) Xiaatara da imtaaaddmdaa
4} Prapaxaalda da data# trtdieeiiataaalaa
5) Blaaaaiaaaa da la  aaidilla y grapa a##aadal
XXX,* HKKODOS 2B GdLOmO
1) Xatsadoaalla
2) Odlaalaa naaaaaviaa
3) Oalaaladaza X B X 421
4) Oadaaadaar XIX 7070
5) Beasraaaa pasa la  paaalaal#a da aatraatuaaa
XT,* BBBmWABOB
1) XBpaalalda gamazal da la# appoadeaaieaae y atelaala 
afaatuadaa baata la  detazalnaalStt da la  aaftmalava,
2) BWaala da Battaaaaa
3) Bafinaalaata da la  aatamataza
1 * Par eintasla Aa Paaxiar
2 * Par aWaala 4a dlfaramaia#
3 * Par afataaia diParaaoial
?** 2IZ8CDSZG1 BB LA smmosmi 
cm tsxm ans 
m ,*  xauoGBum
I.* I  * 2 a 0 D G 0 0 I 0 *
BX trmbaje ebjeto da aata  Mamarla» dataradaM iiA  
da la  aatruetora aolaoular y o r la ta lla a  dal 4alda dlmg 
tllbazw aiaa, farma parla  dal grupo da dalarmtaaolaaaa da 
aa lru a# raa  da oaj^paaataa m alll * darlvadaa dal ta ld a  ban* 
aoiao qua aa aaldn llarando a oabo an l a  Saecién da Hayaa 
X (G .8 .I.O .). Bataa trabajoa aa pragraaaaram da aauardo oan 
a l  la a tltu lo  da Qulolaa Alamao BaTba (Prof, H* F iraa Oaaa** 
r la )  para aatudiar a l  afaelo da aplfiaoiaato dabldo a laa  
auballtuyaalaa a a tllic o a  an laa  d ia tln taa  paalolaaaa dal 
a a illa  banadnloa#
R# Pdraa Oasorlo (1) ha aaloulado par aapaatroa 
u ltrav la la laae  a p a r t i r  da la s  Intanaldadaa da l a  banda 
principal y taaaada eoao rafaranola a l  daida banaaiaa# a l  
Angola da ta ra id n  antra la s  pianos dal ndalaa baaolniao y 
dal earbaziXa» obtanianda un valar da 60^ apraximadawata#
Huastra prapdsito a l  detarainar l a  as tru a tu ra  
ha sldOf no sdlo obtanar a l valor da aata dngula sino ee*
nooer la s  poalolozies de todoa loa dtemoa, e# daoir» l a  
detam inao iin  da l a  a a tra a ^ ra  ao laau lar y o r la ta lla a ,
Sn aata eoagpuaato# aa aupuao a p r io r i qua por ta a a r  doa 
matilea an laa  poaioionaa orto , l a  Influanola da a lla a  
an a l grupo aarboxilo daba aar any aouaada,
Bl aatudlo da aata tlpo da ooapuaatoa aa ini** 
old an a l aBo 1*959 por 31% Hobartaon y Goodwin (2) ooa 
la  dataralnaoldn da l a  aatruotura dal doido banaoloo*
Poatarlormanta Targuaon y 81m (3) aatudian a l 
afaoto da aplBamlanto dabldo a la  praaanela da baldga* 
noa auatitu idoa an a l a n illo  benadnlao# an loa daidoa or 
toelorabanaoloo y ortobromobanaoloo* Bn a l  prlmaro da da 
toa (3) a l  grupo oarboxllo aatd glrado 13*7^, aag&n a l  
anlaoa 0 * 0  axooielleo dal piano dal doido banaoloo# y 
an a l ortobromobanaoloo (4)# laomorfo oon a l antarlor# 
a l  giro dal grupo oarboadlloo aa da 18#3®,
Brown y Mmrab (9)# oaleulan la  to raldn  dal gru* 
po oarboxilioo an a l  2*amino*3*aatilbanaoloo, Bata tor^  
aldn# aa dabida prinolpalmante a la  praaanola dal radi* 
aal amino an poaioidn o rto .
So ban reaualto  otraa aatruoturma oriatallnaa#
3 *
oooo e l Aoldo 2*naftoloo# deblda a f ro t te r  (6) y e l del 
do m ollitloo o boxabazboxll-boziooaof doblda a Darlow (7) 
am laa  qua aa dan valoraa para a l  dngulo qua daflna a l 
g iro  dal grupo earboacHo oon raapaoto a l  plana dal anlm 
H o banodnioo. Da todaa formaa$ no axiatan an l a  l i t e ­
ra tu re , aatruoturaa o rla ta lin aa  raaualtaa qua pudiaran 
aa rv lr  da baaa para un aatudlo aobra la  inH uanoia da 
loa grupoa m atiloa, an laa  d ia tin taa  poaioionaa dal ani* 
H o banodnioo, tanto  aobra a l grupo oarboxllo, oomo ao­
bra a l anlH o banodnioo#
II ,*  f R A B A J O  B X P B R X H K H T A X
XX*1), Obtenolân da e r is te la a ,*
Sa abtuviaran o ria ta laa  adaaumdaa para Xa ob* 
tanalda da diagraoaa g ira to ria s  y da fbisaaabarg, par 
dlaoluolAa y o ris ta liaa a ld n  an una aaaala da atanol*oljL 
rofonsa. Da aata aoluoldn, o r la ta lla a  an agujaa prlamd* 
tloaa finas y largaa. Sa hlao nn aatudlo da a lla a  an a l  
gonléaatro (obaarvdndoaa oaraa blan farmada#) mldldnda- 
aa loa Angulos oorraspondiantea, f ig , 1,
Sa datarmlnd la  danaidad da lo a  o ria ta laa  por 
a l aitodo da flotaol& n, obtanidndoaa un va lor do 1 ,21  
g/om^.
Si tamaBo éptliao da loa o ria ta laa , viana dafli^^
9
do por: t  « -* (8), aiando a l ooaflolanta da dbaoroldn
r
Iln a a l
F -  I Z p f ^ J  -  ^ [ ^ k ( j ) a * ♦ • • • • ]
J'- f^epreS(^r??'3C/àn c/e /s s  <9j>uj^ s 
cr/s/âlfnâs a/e I  Jda/o 2-6' o/fme/f/ben^o/co 
Co/7 /os e/es cr/s/<p/oprâf/cos.
«m ^  m
#m utMstro oaaof deido 2-6 dlrnetilbem eleo, ^9^2%0
( t ) o  " 1 ( j  ) q " 12,70 mi?/g ., Z p  f j j m  6 ,«7
y por lo  t&ato
2
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So oolooolonaroa o rla ta loo  para l a  obtoaolda 
do loa diagramme eoa ana aoooldn rootanguXmr (oaai oua^ 
drada) y eon ol lado mayor in fe r io r  a l  mllimotro (do 4 
a 6 diolmao do alllm otro) y, por le  tanto# Inforloroa a l 
tamaSo dptimo*
IM )*  Obtonoldn do dla#gramaa."#
Loa e ria ta lo a  so oontraron on p rlnelp lo  on ol 
goniémotro y poatorlormonto, on loa oaaoa on quo fUl prg 
olao, 00 oorrigld o l oontrado del o r la ta l por o l mitodo
do Wola y Cole (9)*
So obtavloron diagramaa g lra to rlo a  oog&n loa 
troa  ojoe oéio ta logrifloost ojo do la  aguja [OlOj » ojo 
porpondloolar a l a  p laqo ita  quo forma la  aguja j^ OOlJ y
m J  m
por dltli&d #1 [loo] .
XtO0 dlagraaas de Weleeemberg (de eqai«»lnoll-» 
naoldzi)t #e obtuvleron en ana edmara Unlearn adeoaada 
para este  fin* Sn e s ta  odxaara la s  doa ooaatantea Inatzg 
mentales son Igaales a 2« es deolr qoe
!<= 2 Xf; por lo  ta n to  1 mm(en e l dlagrama x) * 2^ 
Cg « 2,; •  •  2 St; « *• 1 mm( - ** a) » 2®
slendo e l radio de la  odmara r^  « 28*65 mm*
Se obtuvleron» on eada exposloidn» se rie s  de 
oinoo pelloulas oon radlaolén del oobre» 35Ky» 15md*
Se obtuvleron dlagramas de s lo ts  n ivelest cua-» 
tro  alrededor del e je  [OlO] , eouador y tre e  paralelos 
susoeptlbles do se r  tornados on la  odmara» y tr è s  alrede-» 
dor del eje  [CK)l] » eouador y dos paralelos*
H ^3), Leotura do Igteasldad^s*-^
Todas la s  Intensldades se mldleron por oomp»* 
raeldn v isual oon una esoala de ennegreolmlentos* Bata
BO obtuTO seXeooloxiaiido en ono de Xos disgremae obtenir* 
doe» una oanoha y eonaiguiendo on ennegreolialento pro*» 
gresiyo por esq^osiolonee eueesivae aegdn l a  aigulente 
progreeldns
1» 2» 3f 4» 9» 6» 7» 8» 9» 10» 12, 14» 16» 18» 20.
La esoala fud fotometrada resultando en e l la  
los ennegreolmlentos preporolonales a l  ndiwro de repe^ 
tlo lones. Mg. 2*
H -4). Préparaoldn de dates trldlm enslonales. -
Todos loa cdloulos para l a  preparaoldn de da^ 
toe trldlm enslonales se efeotuaron en e l ordenador IB M  
7070 medlante los programas FUNl a PXP-9 (ver III-5 )*
Se pasaron lo s  tree  prlmeros programas (oosfc- 
probando en eada etapa l a  medlda de intensldades) obte*» 
nlendo lo s  faotores de estruotura oorregldos por lo s  
tores de Lorents y polarleaoldn para todaa la s  reflexlO"^ 
nes dentro de eada nivel» es deolr s in  eswüLar.
Oomo bemos dlobo en IX«*2» se mldleron Intensl*» 
dades perteneolentea a 7 nlveles alrededor de lo s  e jes  
b y 0.
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Nlv#l 1 - (hOl) Blv#l 5 ^ (hkO)
H lr é l 2 -  (hXX) K lvel 6 -  (lUd)
H iral 3 -  (h21) Nivel 7 -  (hk2)
Nivel 4 -  (M l)
qi&e darâ liigar a lae  algulentea reflexloaee eemwea*
Nivel 1 oon niveles 5$ 6 y 7, refleacionea (hOO), (h03) y (W)2) 
Nivel 2 " (MO), (h ll)  y (hl2)
Nivel 3 " " " * (MO), (h2X) y (M2)
Nivel 4 It « •* H (MO), (M l) y (M2)
que tenlendo en ouenta lee  valores Mximee de h y la e  extinr* 
donee del grupe, re su lt an 313# Eete n&mero de per e i ee 
qaefio, ya que e l indice k tiene valor mdximo de 5 y 1 de 17#
Si nânero de reflexionee obeerradae en nivelee d iferen tee 
fu4 de 167, siendo e l reeto  reflexionee no obeervadae en 
boa nivelee c en alguno de e llee . Coma e l  zuloero to ta l  de 
intenaidadee (no repetidaa) fué de 950, ré su lta  que tenemoe 
eolamente un 18^ de reflexiones oemunea para efeotuar e l ea-» 
oalado entre nivelee#
Paaamoa lo s progranaa PXP^4 y P%P^5, que oaloulan 
loa faotorea de paao reaolviendo laa  eouaeiones normale# 
ra  su determinacl6n por ainimos ouadradoa, reaultando uaoa 
valores no aoeptables para los faotorea de paao# Sa to ae de-
-  u  -
be elm dude a l  mdmero de refXexionee eeaomee tarn peque- 
fie 0 le  que ea lo  miamo a l a  f a l ta  tarn eomaiderable da 
datea an laa  eeuaolomea mermalea#
Sm lugar da re a lla a r  dlveraea elo lea de 
moa ouadradoa para t r a ta r  de oo rreg lr y a ju a ta r  le  mém 
peaible le a  faotorea de paao, deoldlaoa oaleularloa a 
marne por loa laoomvemiemtea aedaladea en nmeatro eaao %  
ra  e l oiloulo  por mfmimoa ouadradoa# Bm e l odleulo efeg 
tuado a marne, par aproxlmaolomea auoealvaa, lograaoa 
umoa faotorea de paao oem loa que laa  relaoiomaa entre 
l a  auma de laa  reflexlonea oomuaaa de coda une de loa ni 
velea oorreapomdlemtea a um eje  oon laa  mlamaa en loa 
otrea mivelea del o tro  e je  son valorea muy pr6xlmoa enr- 
t r e  al# Ademda eatoa faotorea de paao oalouladoa oumplem 
oon la  oondleldn de que la  auma de aua ouadradoa ea Igual 
a 7 (ndmero de nivelee)# Oomo oomprobaol&i hallamoa e l  
e r re r  Imtroduoldo en laa  reflexlonea oomonaa por eatoa 
faotorea de paao, alendo de 9,4^#
Paaamoa loa dltlmoa programaa de eaoalado, que 
m ultiplloan todaa laa  reflexlonea para loa faotorea de
oada n iva l y ha llan  l a  media en e l  oaso de aer re flex lo ­
nea obeervadae en ada de un nival# Por dltlmo ae ordena^
-  12 -
rom la» reflexlonea par indloea oreolentea de bjdentro
de oada valo r por Indices oreolentea de k y a au vea de
1.
Dlmenalonea de l a  o e ld llla  y^nrupo eaaaolal#-
la a  dlmenslonea de la  o e ld llla  y e l grupo eapam
c ia l, ae determlnaron anterioraente por S llaa  y darofa- 
BlaneOf alendo objets de una notlfleao l6n  publleada en 
io ta  C rla talogrdflea (10)# Por conslguiente a6lo dareaoa 
aqul una breve reae&a.
Se obtuvleron prevlamente diagramaa por e l m&# 
todo del c r is ta l  g lra to rlo  aegdn loa tre a  ejea y poste- 
rlormente diagramaa de Velaaemberg oon rad laelén  del 
oobre oorrespondlentea a loa eouadorea y paraleloa de loa 
tree  ejea#
Se in terp re taron  loa diagramaa de falaaemberg 
por e l  mdtodo de Huerta (11), construyéndoae laa  proyeo- 
clones oorrespondlentes a l a  red reoiprooa# la s  dlmenslo- 
nes de la  o e ld llla  unidad se obtuvlex^n a p a r t i r  de lo s  
diagrasttks de Velaaemberg#
A oontlnuaolén ae resumen dlcbos resultadoat
-  13
X>la«aalouaB de l a  o e ld llla  
a  » 15,24 X } te -  4,04 £ | o » 13,16 % t p »  94®8
SI #je b coincide oon e l de l a  sguja 
Yoloaen de l a  o e ld llla
0\
? a a • b e o e een * So7,82 hr 
Ndmero de moltoulae por o e ld llla
y\ . 1,66 , ÏÔ ^4  -
Deneldad roentgenogrdfloa
j  » 1$ 227 e/ou?
Grupo eepaoial
X>a auaenola de extlnolonea (hkl), s lg n lflo a  que 
ee t r a ta  de una red prlm ltlva P#
lae  extlnolonee (hOl) ouando h « 2n 4> 1, revelan 
un piano de deellaamlento (010) de oompenente e/2#
Por dltlmo, lae  extlnolonee (OkO) ouando 
k " 2n * 1 mueetran l a  exietencla de un e je  h é lico ïd a l
14 ~
(010) de ooopenente b/2*
Se t r a ta  eonaeoaeimia de \m o r le ta l  p erte - 
meoiente a l e ie teaa  aonoollnloo,. grupo eepaoial 
(Og h j-  P 2 i/e .
III.- MXT0 B 03 S 8 OAXiOQIiO
z i i - 1 ) .  SElsaStoffiËis*-
Sa la  deteraiaaoi6a de una eatruetura e r ia ta -  
lima, exleteni una parte  ezperliaexitaX, urn trebajo  de 
edleoXe y por dltlmo, una labor do Imterpretaoldn# SI 
traba jo  de oAeule ooupa un lugar muy deetaeado dentro 
do l a  labor to ta l que ea neeesarlo re a lla a r  hasta  le -  
g ra r l a  eoluoldn del pz^blema propueeto# Tanto ee a e i, 
que e l gran avance oonsegulde on los dltlmoe alios ea l a  
resoluolén de estruoturae o rls ta lln ae , se debe p rln o l- 
palmente a l heoho de poder disposer lo s  o rleta ldgrafoe 
do unoa medioe do odloulo oada d ie  superlores, graolae 
a lo  oual ee ha podldo por un lado, aborder l a  so luo lfn  
de eetruoturae oada dla mde oomplejas y por o tro , au- 
mentar e l grado do reflnamlento do la s  nrtaaas#
Por todo e l le ,  dedioamos un oapltulo a e s te  tq
ma y espeelalmente por haber side realleado este  traba^
jo  on una Ipooa (on e l  Xnstituto Alonso de Santa Orue do
^ 1 6 -
Itedrid) que bien puede IXanaree de t m e l e l i n  ym que en 
eue eomleneee e l  eâleule ee re a lie é  tanto a mane oomo 1% 
elende uao de ta b læ  dlepueetae Ingenleeamente (eegdm 
loe nftedoe boy d la  olâeloee) para fa o lU ta r  l a  labor# %  
me oon ayuda de l a  ealouladora e l4 e tr lo a  IB M  421# en 
lo s  oæoe en que era  f æ t lb le  eu «pleo# haeta l a  Ue^ir* 
da a l  Coneejo Superior de Inveetlgaoionee O ientlfleae del 
ordenador IB M  7070# que mmanti oonelderablemente m e s- 
trae  poeibilldadee de odleulo# baoiendo poelble l a  reeo- 
lueldn tridim eneional de aueetra eetrm etura que de e t r a  
forma# oon 21 Atomoe y mde de 1«$00 reflexionee# hublera 
eide oompletamonte Impoelble#
X ll-2 ). cKXwXwi
Podemoe o lae lflo a rlee  en loe  eigulentes grupoet
1. Odloulet de preparaoldn de dates trldiiaenr 
elonalee en l a  reeoluoldn de eetruoturae o rleta llnae*  %  
toe edleulee omwleten# en e l  eeoalado de intenaidadee ob 
tenldae en d lferen tee pelloulae y eu oorreeoldn por loe 
faotorea usuales de Lorente y polarlmaoldn#
2# S lnteala de Patterson y fourier# La determ i-
naoldii de usa estruo tura  ee baea en e l oomooiolesto de l a  
deseidad eleetrdnioa en l a  o e ld llla  unidad# Sato puede r%  
lle a re e  medlante l a  auma de aeries de Pourler# Para eHo 
ae neoealta un ndmero oonalderable de tdmlnoa# para haeer 
deapreolable e l e rro r de termlnaoldn de aerlee#
La expresldn usual para l a  funoldn de Pattereon
eat
y w) ■ ~  f h l k i l  • jy(hkl) j ^ ooa 2n (W  * kT * IW)
"o "
Beta fdnmila ee auaoeptlble de almplifloaoidn# baolendo 
uao de laa  relaolonea de alm etrla entre lo s  valorea abao- 
lu tes  de loe |P | (lo  que équivale a  deolr laa  In ten a l-  
dadea obeervadae) para valoree d lferen tee de h# k y 1#
Para e l slatema monoolfnloo# alendo b e l  e je  dnjl 
00, ré su lta t
„ -s  “ ~  2  Z  Z p ( ^ ) l  ^ ooa 2 n-(WJ + IW) ♦
\ U , V , m /  c c o '
2 1 4 I? (Ü a ) | 008 2 rr (W -  lW}jaoa 2 T kV
ho olsfflo auosdo «on l a  funol&a do Pourlor, oiiya
— 18 —
expreoién general est
/(x ,y * B ) -  i[ï^Q Q Q j*22lâï(W û)Joo8j’2r(la*k3r*lB) - / ( h ü ) ) j
que puede eim pliflesrse para los d ls tin to s  grupos espaoljt 
le s  por lew relaolonea de a ia e tr ia  que oontlene la  red 
reoiproea, alendo para e l grupo P2^/a
fu ,y » « )  -
^  ouando b41 « 2n
4 ^  2"
« — < 2 / JfP(hîa)ooa 2<r(h3c4lB} 4 P(b!d)ooo 2n-(2uo»Xa)looa 2ti
Y I U ~i o ■*
ouando k41 « 2n 4 1 
-  ZZ Z [P(hkl)aen 2ir(h%41a) 4 P(Eki}aen 2n'(ta-Xa)] sen 2ïïkyj
3. Faotorea de estruotura# El conoolialento de 
loa faotorea de eatruotura oalouladoa de aouerdo oon l a  
estruotura propueata es neoeaarlo, ya que, adeo&a de aer 
muy d t l l  durante la  reaolueidn de l a  eatruo tura, supone 
una oomprobacldn de la  mlama indleando e l  grado de apro- 
ximaoidn logrado#
Su exprealdn générait
-  19 -
u
■ 1  «jq» 2 irl (tat + ky *  1« )H= I
puede slm pllflearee notablomente, graolae a laa  relao io­
maa do alm etrla exlatentea entre loa itomoa an l a  oeldl­
l l a  unidad* Para e l grupo P2^/a y deadobX&odoloa aegdn e l 
te a t do Indloea ré su lta t
para h4k » 2n 
A » 4 008 2 n (bx 4 la)ooa 2 n-ky B « 0
para b4k » 2n41 
A « -4  aen 2 w (hx 4 l^ ion  2 Tky
4. Mlnlmoa ouadradoa* Sa may Intereaante au a p li 
oaol6n on e l reflnamlento de la  eatruotura# Por noaotroa 
ba aide u tillzad o  para e l odloulo de lo s  faotorea do paao 
on e l eaoalado de Intensldades oorrespondlentea a eouado­
rea y paralelos de dos ejea.
5* Relaolonea In te r  e Intramoleoularea. Loa Ato­
mes dentro de la  molloula y con loa de o traa molAoulaa, de 
ben guardar una aerie  de relaolonea de oarAoter qulmloo 
oomo d lstano las, Angulos y planarldad, ouyo oonoolmiento 
es tan neoeearlo oomo e l de lo s  fbotorea de eatruotura,
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tan te durante la  determlnaol6n de l a  eatruotura, eeme 
eoiQ>robaoién de la  mlama, Indloando e l grado de aproxi- 
maelAn medlante la s  desvlaolones normales, oomo para l a  
dlsoualAn de la  eatruotura obtenlda. Eatoa oûoulos sag 
o lllo s , reallaadoa medlante la  aplloaolAn de eeuaelonea 
muy conooldaa de geometrla an a litlo a , son en oamblo muy 
engorresos, espeelalmente en sietamas oon ejea no o rto - 
gonales*
6. Otra se rle  de odleulos de muy d la tln ta  in ­
dole, ooim> pueden sert detenalnaolén del ooeflolente de 
température por e l método de Wilson; modlfloaolAn de l a  
funoldn de Patterson, eto«
ï I Ï - 3 ) .  ealouladora IB M  421. -
Las s in te s ls  de Patterson y Pourler bldlmensl£ 
nalea, se reallaaron  oon ayuda de la  ealouladora IB M  
421 y en algunoe oasos oon la s  t i r a s  de Beevera y Llpaon.
Las expresiones que repreaentaa la s  funolonea 
de Patterson y Fourier, pueden desarro llarae  fAoilmente 
medlante laa relaolonea trlgonométrleaa de sonos y ooae- 
nos de auma y dlferenola de Angulos. De esta  forma puede
obtônarse oaa axpresléa fonaada por dlTersos t6rmlmoa, oog 
alatentoe en e l produeto de un inSdolo per doa e tre e  ftm» 
cionea trlgononétrloaa (senos o oosenea) siendo an a lloa  
poslbla eomblnar téroinoa con e l olano ra lar  da un fndlea.
Per ajeaple# la  funol£n da Pattareon an a l gru- 
po P2^/a para la  proyaoclAn (bOl)# tiane l a  forma:
P -  -  *(P(Eld)|® I ooab0 obsIW -(n.y.w) Ÿ, w ^
- j |ï(w a )| * ♦ |ï(Hwl)| * j  m*sb.V ooslW
El gran adalante oonaaguido eon e l m&tedo da
Baevera y Llpeon (y otroa almllarea oomo a l da Robertaon 
y a l de Patterson ~ Tunell) eonsieta an toner tabuladoa 
todos loa yalores da
A 008 2 trbx j -A 008 2 rbx j  A sen 2 rrhx y ***A son Zirhx
para ra lo rea  da A da 1 a 99 y para valoraa da h da 0 6 1 
(segdn aaa oooano o seno) a 20. Las tab las  ea tin  diapuaa- 
taa  en forma de t i r a s  (ana para oada valo r da A y da b y 
eon 16 valoree, cubrlendo un m&igen de % da 0 a 1/4) pam 
ra  poder, escogijndolaa dabidamanta* ra a lia a r  la s  sumaa
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oorraspondi ant ea «
£1 o&Loulo da laa a in taa la  da Pooriar (o da 
Pattaraan) an laa  tabuladoraa (oomo la  X B H 421) m  
as mâa <|aa ana maoanlaaoldn da laa  t l r a a  da Baavara y 
Llpaon# 8a oampana da ana aa rla  da flabaa olaalflaadaa 
oon arraglo a I Q )  aanoa j  ooaanoa; 2 &) poaitivaa y  n#~ 
gatlToai 3®) valoraa da b j  4®) valoraa da A* Eato pag 
ml ta  raoxilr an ralativam anta pooo tlaaq^a# #1 oonjanto 
da fl^m a eagdb ana tab la  da ra lo raa  (aoma y  dlfbranola 
da eoafiol antes da Pooriar o blan raaaltado da la  p ri­
mera auma) para a jaoatar a l  odloolo dlapaaata, Laa f l -  
obaa# adamds da la a  parforaoionaa naoaaarlaa para ré­
gla t r a r  loa valorea da A A hx llevan  o tra  aarla  da•• ooa
parforaoionaa qua, an oonaxldn oon laa  oontrolaa da l a  
taboladora# penal tan  ordanar a l otloalo aagin aaa naoa- 
aariOf Por a j ample, para oaloolar loa d le tln to a  ouadmg 
taa laa  flobaa daban I r  provlatas da parforaoionaa d l-  
raotoraa an oonexlén oon laa  propiadadaa da almatrXa# 
aagiin on aaqaama dateznlnadof a&a embargo, eama l a  mA- 
•quitta-la a  a  oada paao da laa -ftebaa todaa laa- perform» 
aiottea dAraotoraa am aoaaxidn -aaa laa propi adadaa da 
matrfa, aagAa on eaqaamm datanalnadof a ln  embargo, oomo
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la  m&quina lea  a oada pasa da la s  flehas todaa la a  parfo­
raoionaa, daba eaidarae madiante a l ra lë  da diraocidn qaa 
a6lo la  parforaoi6n daaaada aaa oapas da d i r lg l r  loa ooa~ 
tadoraa.
La u tiliaao id n  da aataa taboladoraa, aupuao on 
gran adalanto raspeoto a loa aétodoa o liaiooa, no obataor 
ta , a l réu n ir a l oonjunto da fiohaa naoaaarlaa alanpra an- 
pane un arduo trabajo da ru tin a  y ona oonaldarabla pérdida 
da t l a  npai aapaoialmanta an laa  afn taala trld laanaioaalaa , 
euando a l ndaaro de térmlnos as elavado, au oiloulo aa ha- 
oa pràatlaamenta Irra a lla a b la .
I I I -4 ) .  Ordanador IB M  7070#-
1) O araotaristieas dal aqulpo u tillsad o
La X B H 7070 as un siatama alaetrénloo da pro- 
oaaado da datas que, por au propla variedad da oonfigura- 
olones, oubra la  aona entra loa grandes ordanadoraa y loa 
da tlpo madio, Sagdn la s  naoasidadaa, puada u tilla a ra a  a%  
plamanta oomo un siatama da fichas, oomo un siatama In tar»  
madio de o in tas o oomo un siatama oof^lato da dlaooa. Ada- 
m&s# présenta la  venta j  a da poder inoramantar au oapaoldad 
de almaoenamiento euando laa  axlganelas raquarldaa a l  ordg
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nador aai lo  aoonaejea,
a) Dispone de le s  siguientes eompenentas fUnoio- 
nales (qua a su vas aa eo^pondrân da una o da varias  unida- 
daa);
-  Mamoria Ilagnitleai Bata ardanadar dlapona da una 
Mamorla Magnltlaa oon eapaoidad para 50*000 é 99*000 dfgitoa 
numfriooa, dlspuastoa an 5*000 6 9*900 palabras da d las df­
g itoa  oada una.
-  Cinta Hagnétioai Un ordanador oon au oapaoldad 
adyimn puade disponar has ta  un to ta l  da 40 unldadas oagniti 
oas IB M  729 aeooiadaa.
-  Bis COS La X B M 7070, pueda In o lu lr has ta  ouatro 
unldadas da almaoenamiento an discos, auponiendo dsto una oa 
paoidad da almaoenamiento an discos de 48.000.000 da dfg ltos 
numdricos.
-  Unldadas da entrada y sa lld a t El ordanador puada 
u t i l is a r s a  con una, doa o tra s  leo to ras  (da 500 flohas por 
mlnuto). La aallda ae ré a lis a  a trav&a da parfaradoraa a %  
prasoraa has ta  un mâximo da trè s  (g an oonjunto). Laa valo- 
oldadea de estas dos mâqulnas sont 250 fichas por mlnuto an 
la  perforadora y 150 lln aas por mlnuto en la  Impraaora.
~ %5 *
-  Consola lod tora do flohasi Pnodo u tillo a ro o  ouag 
do la  I  B M 7070 va oquipada oon ointas* Opera a ana veloo^ 
dad do 60 flohas por adnuto*
-  Infonaaol6nt Bstd proviata do d ies ostaoione# 
oon ohjoto do pedlr inforaaoldn j  de SMioanograflar la  roe- 
poosta*
-  Consolât Por la  oonsola so poroibo Inforaaolén, 
pnede meoanograflar l a  sa lld a  y por o lla  puodo ejoroerso an 
control mani&al del sisteaa*
Prooesadori La anldad de pregramaol&n de la s  IB M  
7070 contiens tree  aoumuladores con re g is tre s  para peder 
lle v a r  a oabo la s  Instrueolones del programs almaeensdo, le s  
dates e Instrueolones d lrlg id o s, todas la s  fanelones automd- 
tio a s  y ana gran variedad da operaolones l4gioaa«
Bl ordanador del Oentro do C ileulo Bleotr&nloo del 
Censejo Superior de Inveatigaelones C ien tifloas estd  equipa*» 
do para tra b a ja r  solameate oon fichas perforadas, eareoe por 
lo  tanto  do c in ta  magndtlca, disco y oonsola le s te ra  de f i -  
chas, disponiendo de usa so la  unidad de leo tu ra , de una per­
foradora y de una impresora*
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b) Unidadea da l a  I  B M 7070.
Como bemoB dioho, aate ordanador aa u y  vara&» 
t u ,  alando au diaafla modular, lo  qua p am ita  aumantar laa  
poalbilidadaa de la  A&quina Uegando, par ejemplo en #1 aie 
tema oon olntae, a poder trab a ja r en oemblnaoldn oon una 
IB M  1401, que aumenta extraordlnarlam eate l a  oapaoldad 
de trabajo  del ordanador ya que la  1401 oontrela y l i e r a  
a eabe todae laa operaolonee aux llla rea .
Para poder re a lla a r  estas oonflguraolonee l a  7070 
dispone de una sé ria  de unldadas que oosnret&ndonoe a la s  
existantes en e l équipé u tillsad o  por noeotros, sont
Consola, leo to ra , impresora, perforadora, control de 
entrada y sa llda , control aritm&tioo y de prcgrama, 
eontrol de memoria, sinoronlsador de entrada y sa lid a , 
eonversor de potencia y eataoién de inforaaoiân#
Est os cot^onentes estân representados esquemdti- 
oamente en la  f ig . 3# Las unldades mds importantes son e l 
control aritm dtico y de programs y l a  unidad de memoria 
magnitica con su eontrol de memoria, que forman e l centre 
nervioso del s is teaa .
El eontrol aritraético y de programs ejeouta la s
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lxi8truooioa«8 del programa elmmeenado, trayeado eada in s -  
truoclén de l a  memoria para este fim. Bl programa almaes- 
nado opera d ireetaasn te sobre le s  dates# solamaate an l a  
mémorial en tra  y llev a  le s  dates del eontrol de memoria y 
memoria por medio de instruooiones para le e r  ana fieha# 
perferar, imprimir, e te . Todos loa dates traam itides#  ha- 
oia 0 bien prooedentes de la s  onidades de loo t am# esta - 
clones de Inforaaoidn y l a  oonsola haoia l a  memoria magnj| 
t ie a  paean por e l control a ritm itiee  y de pregrama.
Bl control de entrada y salida# compuesto do an 
tambor magn^tico# s ir r e  de almaoenamiente intermedio para 
sineronisar la  memoria con loa équipés de entrada y s a l i ­
da y estaeiones de informaoldn#
SI control de memoria es el enoargado de dirlgir 
Ids datos procédantes de la memoria o haoia alla per las 
instruooiones en el programa almaoenado*
Memoria magnitioa*- Puede d efin lrse  oomo e l drea 
de almaoenamiento active de la  7070# Oontiene no solamente 
e l programa almaoenado sine también todos los dates que e l 
programa ha de n ecesita r en b u s  operaolones# lo s  dates le f  
dos deeds oualquiera de la s  uaidades de entrada o almace- 
namiento# oomo son leo to ras , estaeiones da informaoién y
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oonsola, son llsvados a la  memoria# y lo  mlsmo cuLSlqaler 
dato que llegue a estas onidades procéda de la  memoria#
Tiens is  ta  ona oapaoldad de $#000 palabras (e l  modèle n t l -  
llsado  por noeotros)# oonslstiendo oada palabra en d ies d£ 
g ito s  nnmirlcos y on signe# que pnede se r  mis# menos o a l­
fa# 21 cidlgo en a lfa  requiers dos dfgltos por oada oario 
ter# por lo  que eada palabra a lfa b itio a  se ooapondri de 
einoo caractères# la s  $#000 palabras de la  memoria e e tin  ng 
meradas de 0000 a 4#999# llamindose a este  ndmero **d ire s -  
clin** y slrviendo para lo c a lls a r  y requérir una palabra, 2n 
ouanto a le s  dfgltos# en la  memoria e s tin  formados por una 
oomblnaolin de dos partes llamadas **bits**# lo s  **bits** e s tin  
situados en posiciones dealgnadaa con lo s  nimeros 0#1#2#3 y 6. 
Por una sé rie  de oombinaciones de dos b i ts  en d is t in ta s  p esi- 
ciones se representan los dies dfgitos# Estas sons e l cero 
se désigna por la  oombinaoiin 1 - 2 #  lo s  d fg ito s  del une a l 
nueve por una eoabinaclin tal# que l a  sums de la s  posiciones 
iguale a l dfgito# por ejemplos e l nimero oinoo e s t i  formado 
por les**blts" 2 y 3# 2n ouanto a le s  signes alfa# menos y 
mis# se obtienen oon la a  oombinaolones (0#3)# (0#6) y (3#6) 
respectlvamente. 2n l a  memoria# la s  palabras llamadas **alfsm 
mirions**# oontiensn oidoo oaractires# dos por dfgito# Kaciste 
un oidlgo que muestra lo s  caractères alfab iticos#  numiricos
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y espeolalea» para la  oodlfloaolia **alfamirioa" lo  mismo 
que para #1 sistema do fiohaa porforadaa y mimirloo» 31% 
pro quo un dfgito  ao muovo do o haola o l almaooaamionto# 
tioma Itagar una coaprobaelim para aaogurar quo #1 d fg ito  
o a ti formado por doa **hit#**. Todoa loa datoa prooodontoo 
do o baeia la  memoria# ae tranamitea en paralelo# oato qulj> 
re deo ir que una palabra complota ae mueve en oonjumto y 
no por **bite" o dfgitoa# Para la  tran en ie lin  en paralelo# 
exLaten eanalee formmdoe por 53 ifneaa# una por coda "bit*  
en oada une de lo s  d ies d fg itos ($0) y e l signe (3)« Gra­
cias a este  d ispositive  la s  palabras se mueven en un tiemr* 
po de se ls  miorosegundos#
Control a ritm lticô  y de programa ( I B M  7601)*
Esta unidad donde rad ios la  ea rao te rfs tica  de programaoiin 
de l a  7070# e s t i  formada port tree  aoumladores# reg ls tro  
auxiliar# reg is tre  arltm itioo# re g is tre  de programa# oon% 
dor de instruooiones# sumador y reg is tre  sinoronisador# eg 
tando representado este  conjunto en l a  f ig . 4# que a eu vos 
puede oonslderarse oomo un diagrams esquemitico del f lu jo  
de dates# La representao iin  e s t i  eimplificada# ya que s a is -  
ton e tros reg is tre s  y muchos mis oirouitos# Todos lo s  re ­
g is tre s  y tambiin lo s  aoumoladores# tiensn  una oapaoldad do 
una palabra (oon signe)# mientras que e l oontador de in struo -
;i5o
C o n s o l e
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~I^i^.4~Fsquema del mov~7m7enI-o de dahos 
en el ordenador IBM 7070.
eioxiea tlene aoXaisente uma eapaoidad da et&atro digltea# 
Todaa laa  oporaoloiuis arltm&tioaa tlmamn l%%ar an a l aa 
oador* Lea aewmladoraa, e l  programa rag ia tro  y a l oeatg 
dor da Inatm eclonaa tlanan  oomo d iraao lla i 9991# 9992# 
9991# 9993 y 9999 raapeetivamanta# padlando d ir lg lra a  a 
todea a lloa  daada l a  oonaola y por inatrtieoionaa eontaiy^ 
das an a l programa aolamaata loa aoumaladoraa# Sxiataa
traa oanalaa para l a  tranamiaidn da datoa an paralalo#
1/
a l **aanal da Informaoldn qua lleya loa datoa antra la  ma  ^
morla por un lado y a l rag ia tro  da programa# eentadar da 
Inatraocionaa# rag ia tro  aritm&tioo y rag ia tro  aiixiliar# 
por otroi a l **oanal aritmétioog qua ooaaota loa tra a  a%  
auladorao eon el rag ia tro  auxiliar# rag ia tro  aritm dtioo 
y rag ia tro  sinoronisador y por d ltiao  a l  "oanal da d irag  
oiin** qua llav a  diraeciones a l control da aaaorla proea**
dantaa dal oontador da iaatruooionaa y dal rag ia tro  pro**
2) Caraotarfatioas da la  programaeién*
SI programa aatd fozmado por inatruooionaa. %  
taa aa alaaeanan an l a  mamoria da l a  T070# inatruooién 
por inatrueoidn# an diraooionaa oonaaoutivma daada on da 
tarainado lugar donde aa ampiaaa a alamoanmr. Lao inatrug  
cionaa aa r a a l i s u  normalmanta paao a paao; oada paao dal
programs ao aooooita oomtoaor Xa dlroooiâa dol paao alg&lag 
ta» ya qua la  diraooiâa da oada iaa tru o o iia  aa obtlana por 
madio dal oontador da inatruooionaa# La aaouanoia da um 
programa pueda romparaa an a l  programs» ya diraotamenta 6 
b ia s  oomo oonaaouanoia da una oparaoi6m l^ io a #
yormato da la  inetruooldn#- Oada ina truooifn  00%  
ta  da diaa d lg ito s  numaradoa da 0 a 9 y a l  aigmo (8)# qua 
puade aar mda 0 monos paro no alfa# 81 formate ganaral da 
la  instruooidn ass
^  i s  s m
—  Dddiga da la oparaoi6n
palabra £ndioa 
Control 
Direooldn.
s  G J .
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b) 23
0) 45
a) 6789 -
a) Cddigo da operaoiéni dénota y détermina la  
operaolén que ha de tanar lugar# Por ej ample# a l èédigo 
24# que se danomina *^adadir a l  acumulador 2"# datarminas 
le  adioién dal contanido de l a  palabra aapaoifioada por 
la  diraccién (6789) da l a  instruceida» l a  eantidad ax ia- 
tan ta en a l acumulador 2» dajando e l raaultado an A  mia 
mo acumulador#
Âlgunos ûddigoa oparatcrics (da loa 200 posiblaa)
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desQiapeflazi varias fUnolonea» siendo por oonsiguionte meoe** 
sario# e l oonourso de o tros d lg itos en la  instm ooifn# gm 
ra d é fin ir  oompletamente la  operaoién que debe re a lis a r ; 
se llaman dstos, o6digos anmentados# Por ejeiqplo# e l otfdj^  
go llamado "control de fioha" (69) se emplea para toda ag 
lid a  de datos y oonsola* La operaoién oonoreta a ré a l is e r  
qneda definida oon la s  posiolones 4 y 5 que espeoifioan» 
la  unidad que debe aotuar (entrada o salida) y l a  operaoién 
(leetura» perforaeién*## )«
b) Palabras Indioes#- La memoria sen ti ans 99 pa­
labras Indioes formadas por un ndmero de die* d lg ito s  oon 
signe y almaoenado en la s  posieiones 0001 a 0099# Las po- 
sioiones 2 -  3 de una instruocién» espeoifioan l a  palabra 
Indies o oual de estas 99 palabras debe tomarse ( s i  son oe- 
ros» s ign ifioa  que no u t i l i s a  palabra Indioe)#
De le s  die* d lg ito s de que oonsta una palabra %  
dioe» la s  posiciones 0-1 y 6-7-Ô-9 son libres#  pudiéndose 
u t i l i s e r  oomo almaoenami ente ; lo  mismo suoede son la s  palg 
bras Indioes no neoesitadas en e l programa# la s  ouale# p% 
den u tilis a ra e  oomo la s  o tras  palabras de la  iwmoria. Bl 
signifioado de la  palabra Indioe es e l sigu ien tei la s  pesl 
ci ones 2-5 y e l signe de l a  palabra Indioe indioada# se su 
man algebraioamente a la s  posiciones que maroan l a  d ireo-
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ol6n de l a  Instruocién (pealoionee 6-9) eonslderaida oon 
eigno laASf j  e s ta  nueve. dlreocién se u t i l i s a  para la  ope­
raoién# Una palabra Indioe puede lle v a r  eigno aàe o menos# 
pero no alfa# ya que e llo  provooarla una parada por error# 
tanto s i  la s  posiciones 6-9 se u tilio en  o no oomo una d i-  
reooién# Oon respeoto a l  tiempo# la  palabra Indies es l a  
primera que en tra  en juege en oada instruooién# antes in -  
oluso que e l oédigo operatorio baya sido interpretado#
o) Control#- Coupa la s  posiciones 4 y 5 de una 
instruooién# Bote control puede tener l a  n is ié n  de d é f in ir  
e l "eampo" u otras*
Control oomo defln io lén  de oaj^o#- Détermina la  
parte de una palabra que debe ser osada# Bl d lg ito  en posg 
oién 4 sefiala l a  posioién de partida y el d ig i ts  en posi- 
oién 5 espeoifica l a  posioién del dltimo d ig i ts  tornado en 
l a  palabra# Bl dfgito  en posioién 4# nunoa puede se r  supe­
r io r  a l  situado en 5} euando lo s  dos tien sn  e l  mismo va­
lor# se define una posioién énica en la  palabra# Uraeias a 
la  defln io lén  de oasq>o# pueden almaoenarse en una palabra 
varies oaapos (con e l mismo signe)# pudiendo operar poste- 
rio rnen t6 en campes individualea# siendo e l  signe de todos 
estes casses e l de l a  palabra#
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Control oon o tra  funoljn (dlstln tm  do d o fln l-  
el6n do oampo).
-  Con l a  miyorfa do loo oédigo# anmantadoo# laa  
posioionoa do control do ana instraoo lén  datorminan l a  
operaoién oapoolfioa entre laa  o d ltip la s  dafinidaa por #1 
oédigo operatorio*
-  En loa oédigo# operatorio# que» eapeoifieamwg 
te  operan aobre palabra# indioe#» la# posioione# do oon- 
t r o l  indioan l a  palabra indioe sobre l a  quo debe operar.
d) Direooién. -  Las posioione# 6-9 do ana in s­
truooién» asoslaente ee re fie ren  a l Ingar donde ae alma- 
oenan anes dates* Sa signifioado no os siempre e l  mismo» 
pudiendo desempedar lo s  uses siguientes;
-  de a lm a c e n  aeni en ("o d e  hk d a ho.
-  en operaoiones de salto# l a  direooién oontie­
ne e l lugar de la  instruooién siguiente»
-  en algunas operaoiones» e l némero de ouatro 
d ig itos en la s  posiciones 6-9 de la  instruooién, es utiljL 
sado oomo un facto r en l a  operaoién} este  numéro para es­
ta s  operaoiones se oonsidera siempre oon signe més»
-  en algunos oédigos aumentados» laa  posiciones 
6-9 definen la  operaoién.
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3) Slstemae de progremaolén.-
Autoeoder*- Existe on autoeodsr b&sioo y un au- 
toooder oojog^leto. El autocoder bésleo es un slstem a de 
prograaaolén desarrellado para slm pllfloar l a  preparaolén 
de programae* En él# oada operaoién tie n s  una représenta^ 
oién nemotéonioa» u tilisando  esta  representaoién y no e l 
lenguaje numérioo de méquina en la  progrsoaoién} por ejeji 
plo» l a  operaoién "-34" tito la d a  "su strae r del aoumulador 
3" e s t i  representada por la s  s ig la s  "S 3". En lo s  oédigos 
aiment ados, oada una de la s  operaoiones que éstos puedsn 
re a l is a r  tiensn  su representaoién eimbélioa aunque en e l 
lenguaje de miquina todas tengan e l mismo oédigo# Al haoer 
en e l programa referenoia a lo s dates» se hase simbélloa- 
mente empleando nombres o oualquier designaoién oon o s in  
sentido# Otra yentaja de este s i sterna oonsiste en que no 
es neoesario, en la  rsa lisac ién  del programa asignar a la s  
instruooiones un lugar en la  memoria# Ademis, la s  ru tinas 
del programa pueden eso rib irse  oon independenoia usas de 
otras#
Gracias a todas estas oaraoteristioas»  la  prepa- 
raoién de un programa en autocoder b isioo  supons un ahorro 
de traba jo  y de tiempo considerable# Los programas eso ritos
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en autocoder ee oomrlerten en lenguaje de m&qulna een ayu- 
da del prooeeador de autocoder b&aieo} Acte tema e l preg% 
ma en lenguaje de autocoder, realleando la a  eiguientee fUn 
cionea# a) hace e l eaobio de oédigo elmbélico a oédigo en 
lenguaje de méquina; b) aaigna a oada ina truocién  una d i-  
recoién en l a  memoria# e) aaigna también una direooién a 
lo s  dates expressdos simbélioamente, d) e jeree  una fnncién 
de ecmprobaeién sobre c ie rto s  errores de oédigo, dando ouqg 
t a  de e lle s  por medio de mensajes y e) amambla e l  programa 
en lenguaje de méquina. SI programa asamblmdo apareee tamr- 
bién lis tad o  por medio de la  impresora#
El autoooder complete supons un medio muy impor­
tante para e so rib ir  programaa. Contiens maoro-instrueoiones 
que son muy adeouadas para planteur un problema y que gens- 
raiments produoen un ndmero determinado de instruociones 
en lenguaje de méquina.
La esc ritu ra  de loa programme fdente, tan te  de 
autocoder bésioo oomo complets, puede llsv a rse  a oabo en 
unas hojas espeolalmente dispues tas para ésto  y que f a o i l i -  
tan  la  labor#
Fortran bésioo#- Aai oomo en e l s i  s tema en auto­
coder se emplea un lenguaje eimbélioo para expresar e l oé-
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dlgo operatorio (aeeeeitaM o por lo  tan to  oo#ooer date 
aunque no e l lenguaje de méquina), e l lenguaje en fo r- 
tran  para e ae rib ir  programaa fuente ea muy simple y eonr 
oiso, e s tableoiéndose la s  forons a r lta é tio a s  en forma eg 
me jante a l a  u ti lis a d a  on matemétieas* Por ej ample# para 
m ultip liear dos ndmeros, so in te rca la  en tre  ambos un as- 
terisoo; doe as te r!sees entre dos ndmeros détermina e l  
exponente (dltimo ndmero) a que hay que e levar e l primer 
ndmere# la  ra la  ouadrada de una expresién se expresa por 
la s  sig las 3QHTP aeguidas do un paréntesis oonteniendo l a  
expresién; e l signs igual détermina la  resoluoién de la  
expresién en e l segundo término de l a  eouaoién# e tc . e tc . 
Ademés de la s  definioiones aritm éticas, e l  sistema en fqg 
tran  bésioo inoluye o tras definioiones para especifioar 
funoiones de peso y entrada y sa lid a  de da tes.
Es por oonsiguiente un medio muy adecuado para 
establecer la s  etapas que deben llev arse  a oabo en la  re­
soluoién de muohos tip cs  de problemas, especialmente en e l 
campe téonioo y o ien t!fieo . Ademés, lo  «d^ smo que suoede 
oon e l autocoder, no es neoesario re a l is a r  nlagén trabajo  
de ru tina , ya que éste  es realizado por lo s  programas, oc##- 
pilador de fo r t ran y asamblador de autocoder, oonsiguiéndg 
se una reduce! én importante en e l tieogpo requerido para eg 
o r ib ir  un programa. De e lle s  e l compilador o fo rtren  b és i-
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00 haoo e l  paeo del programa fuente eeerlto  en fo r t ran  a  
autocoder bialoo (eaorlto  en lenguaje elad)6llee)# El a#«@ 
blador 0 autoooder bdaioo traslada  e l oonjunto de expre- 
siones en lenguaje eimbélioo (eatableeido por A  compila- 
dor) en an programa eac rito  en lenguaje de mdqaina (progp% 
ma objeto).
XXl-9)* Programaa u tiliaadoa en la  resoluoién de es- 
tructu ras o ris ta lin a s  (para e l  ordenador IB M  7070)#-
Dada la  v ersa tilid ad  y oapaoldad de l a  I  B M 
7070, pueden re a lisa rse  en e l la  préoticamente todos lo s  
odleuloe neoesarios para la  resoluoién de estructu ras crij# 
ta lin a s .
Beseriblremos solamente algunos de los progra- 
mas u tilizad o s, sedalando e l mltodo en que esté  baeado, %  
rao te rla tio as  de los mismoe e introduoeién de lo s  datos %  
oesarioe.
Podemos o la s lf lc a rlo s  en los grupos sigu ien tes:
-  Programas enoaminados a la  preparacién de da­
tes  tridimenaionalee partiendo de los ra lo re s  de la s  in ten - 
sidades*
-  «  -
-  Programas para ol oéloolo do sé n tss ls  da Po#» 
r io r  su général ( oomprendlendo s ln te s is  de Patterson, de 
Poorler, de e rre r  o de diferenolas j  d iferensial}*
-  Programas para la  detenalnaeién de fao teres de 
estruo tara  j  del fao to r de aouerdo.
-  Programas para la  resoluoién de problemas geo- 
W trloos (ooaq^rende d istanoias in te r  e intramoleoulares# 
d%ulos y planarldad}#
1) Deaoriblremoa en primer lugar, le s  programas u t i -  
liaados en e l esoalado de intensidades (13).
Bstdn oonstitufdos por una ooleeoién de progra- 
mas, nueve en to ta l, oon la  misién de transform er lo s  va- 
lo res estimados para la s  intensidades d ifraotades de lo s  
diagramas m dltiples de Weissemberg tornados en le s  d is t in -  
tes nivales seg&n le s  e jes  orl stalogrdfiooe, en lo s  valo­
rem de la s  amplitudes de le s  faotores de eetruotura  ebser- 
vados, tridim ensionales y dispuestos en forma t a l  que pue- 
dan u ti l is a r s e  direotamente en e l programa para e l  oéloulo 
de los faotores de eetruotura (parte l)#  Les s ie te  prime- 
ros estén eso ritos en Fortran, pasando e l ootavo lo s  dm^  
tos de formate fo rtren  a l formato en autoooder, ya que en
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este slstema esté  eso rito  e l  programa de fæ to re s  de es- 
tru e to ra  (parte ! ) •
Setos programas sont
PXy-l«- Este programa détermina lo s  fao tores de 
paso entre la s  d is tin ta s  pelloulas oorrespondlentes a  en 
mismo ni vol.
Aplioa le s  faotores obtenidos en FXF-1» 
para obtener# efeotuaodo la s  mediae aritm étioas, la s  in ­
tensidades (sin  oorregir) de oada nival#
FXF-3#- Oorrige la s  intensidades y détermina lo s  
valores de laa  amplitudes de loa faotores de eetruotura 
oorrespondlentes a le s  d is tin to s  n ivales s in  esoalar#
FXF-4*- Para l a  obtenoién de lo s faotores de es­
oalado entre le s  d is tin to s  nivales, prépara los coefio ien- 
tes  para la s  eouaoiones oorrespondientes a  l a  determina- 
oién por minimes ouadrados.
P3CP-5t*’ Hesuelve estas eoaoiones obtenisado lo s 
faotores de paso.
PXP-6.- Aplioa los faotores de paso ealoulados 
en PXF-5 a los datos obtenidos en PXP-3» obteniendo la s
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amplitudes de todos los nivelas reduoidos a una asoala dn i- 
oa,
PXP»7»** Détermina l a  aaplitud media observada an 
d is tin to s  n ivelas.
K F -8 .- Transforma e l  formato do lo s  datos obtani- 
dos on PXF-7.
EKP-9.- O araeterisa, segdn e l programa do faotores 
de eetruotura, la s  flohas oerrespondiantes a amplitudes de 
reflex!ones no observadas.
La sa lid a  de loa  d is tin to s  programaa, apareoe do- 
blemente iaqpresa y en fichas perforadas, que eons t i t  uyen l a  
entrada del programa siguien te . Los o&Loulos so van realimeg 
do por oonsiguiente, paso a paso, permit!endo l a  oomprobe* 
oién y oorreeoién de lo s  datos en todo memento, ya que es muy il 
f i e i l  deteo tar inioialmente lo s  errores produoidos en la  m -  
dida de la s  intensidades en la s  pellou las.
Oomo hemos dioho antes, los s ie te  primeros progra­
mas estân esoritos en fo rtren . Las fiohas de datos prépara- 
das para este  sistema, obedeoen a un oédigo any senoiUo# Por 
ejesplo , e l fom ato (4X3, F 5 .lt 2710.5) indioa l a  forma en 
que la  ficha ha de oontener los datos, signlfleando que ex is-
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tern
(413) 4 eau^os de 3 columoaa oeda oiio (ya que en fe r -
traof un oai^o o palabra oonteniendo un ndmero, 
no oonata neoeeariamente do die* oolumnae); en 
oada uno de eatoa oaa^os ae eoloea un ndmero 
eatero I ; es te  ndmero debe ooleearee en e l eue- 
tremo dereoho del oampo, ya que la s  oolumnas dj» 
jadas en blanoo so in terp re tan  oomo s i  ae lmbi£ 
sen perforado oeros; s i e l ndmero entero es ne­
gative, debe perforarse menos en la  oelumna aap* 
te r io r  a l primer d ig its  del ndmero; s i  no per­
fora ningdn signo, e l oâmaro serd in terpretado 
oomo positive.
(75*1) 1 oai^o de 3 oolumnas oon un ndmero fraeoiona-
rio  (7), estando coloeada l a  ooma deoimal on e l 
segundo d ig ito  empesando por l a  isquierda (es 
deeir una o ifra  deoinml).
(2710.5) 2 eampos de 10 oolumnas oon un ndmero fraooioog 
rio  eon 5 e ifra s  deoimales.
Pasamos a deso rib ir someramente estos programas*
PX7-1.- Determinaoidn de faotores de paso entre %
llou lae  m dltlplea.
Bata programa aaXooclona, an on p rtnalp io , la#  
Intonsidadas eomunss a oada par do poliotilaa parteneol##- 
tea a im n lve l, ofeotuando poaterlormexito l a  auma do ambaa 
J  hallaxkdo la  relaolén  oorroopondlanto (7 por a lv o l, ya 
quo admit# haata 8 polieu las on oada nival)# Por dltimo 
oaloala loa faotores do paao maltiplioando oada rolaoidn 
por e l fao to r preoedente (tomando la  unidad para #1 faotor 
do la  primera p e licu la ).
La entrada ostd formada pen  
Programa
Pioha a u x ilia r  de datos
Ooleooién de dates sobre Intexusldados
La "ooleeoién de datos sobre intensidades" es té  
formada por la s  fiohaa de reflex ién  y la s  fiohas de oorona 
agrupadas en la  forma siguiente:
-  Las fiWias de reflex ién  (una ficha por oada re­
flexién  que tenga lugar on e l n ivel) se agrupan sogdn la s  
coronas de l a  red reclprooa en un orden arb itra rio #  a estas 
fichas de re flex ién  precede una ficha de corona.
-  Las coronas se rednen en nivelas» ordenando la s
 ^ 4^
Qwonm 8og&n el Indloe apropiado de M iller, em 6rd#a ere*» 
olemte#
-» Lee nlvelee ee maeran oeomemitlvameate# egrw^ 
pdadoee # mm res lee  erdaxiadoe elrededor del ml erne e je  y 
oemeasamdo per e l e je  (a) y luego lee  dates alrededor de 
(b) y de (e), (mlempre ezletan tedee ellee)#  Ba emte 
misfflo ordem deben de en tre r en la  m&qmlna#
lam flohae de re f le x iin  ooatleaezit
-  Ident 1 f l  oael6n de la  reflex!jm  aorreapondlente
h, k , l .
Indleaolén eobre ml l a  re f le x !in  em obmerrada 
tambiin en otro nivel o no, ?•
-  Yalorea de lam intensldadee obtenldam dlreeta~  
m a te  de la s  pelfoulas de Welmsemberg»
Todo ello segdn el formate ()I3# 12, y$#l, 777«1)
lam fichas de oorena expremans
Mediants des Indloem de M iller H K 0 1, lam eo-» 
ronam que eU as enoabesant e l te roer Indies no em constante 
y debe mer perforado en l a  ficha oomo 100«
-  B1 n&mero to ta l  de fichas de re f le x i in  en la  oo^
roBB MAXf debe eer eero, emando en la  eorena eeamependiM** 
te  no haya nlnguna re f le x iin  (por e j e i^ o  per ex tln o lln  de 
gmpo).
-  H irel en que ae enouentra l a  oorena,
21 formate ea (126, 417),
l a  floba aaadlllar de datea« eegdn e l  formate 
(110, 3210,1) indloa e l  ndmero de n lre lea  que ae e a tia  u% 
limande j  le a  ra lo rea  de intensldad mfaciaoa y mfnlaea e le -  
gldea de aouerdo eon laa  aedidas realimadaa, de te l  forma 
que en e l odleulo de lea  faetorea de paao en tre  la a  pelleu^ 
laa  perteneolentes a l  alamo n lre l no Intervengan a ia  que 
loa ralorea de la s  Intensldadee medldaa on majores oondl- 
oionea, Por iH tlao taab iin  Ineluye un fao to r, utillmado ao^ 
lamente on PX]^"2, superior a 1*0; la te  ea e l  peso que ae 
ha de ap lloar a la s  latenaldades oon ra lo rea  owmprw&dldoa 
entre Q mix, y Q mln,, para que e l oaloular l a  media entre 
le s  re lo res eaoaladoe, la taa  tengan una mayor oontribuolln .
Bn la  aa llda  de es te  programa* apareoe Impreao %  
ra  oada nirel* la s  aumaa de loa ralo rea do la s  Intensldadee 
de la s  reflexlones oomunea en oada par do peH oulaa, la  re*» 
la o lIn  entre ambaa y loa faotores de paao, famblln perform 
una floha por n ire l ,  oon loa fact ores de paao del mlsmo y
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que son u tllix ad as  en la  antrada del programa algalente* 
PX2-2.- Beterminaoion de la s  Intenaidadea ( s ia
oorregir ♦
Bote programa m ultiplloa la s  lateasidadea obsex 
radas por lo s  faetores de pellou la  aproplados#
l a  entrada oonsta de#
Programa
Pioha a o x llia r  de dates
Ploha de a i r e l  oon le s  faeto res de paso
Ooleooién de dates sobre intensldadee,
l a  sa lid a  oonsiste en una nuera ooleociin de da 
te s  sobre intensldadee, que consta de la s  ml amas flobas 
de corona y o tras flobas de re f le x iin  (3X3, X2, P$«l,
6P7.1) en laa  que ademâs de su Id en tlfio ao lin  (3%3) e inm 
d leaoiin  de s i  es o no oomdn oon otro n ire l  (12), oontle- 
ne los valores escalades de la s  Intensldades y e l  ra lo r  
medio# Bstos mlsmos datos apareoen l^ r e s o s ,
P%P*3*~ Betermlnaoiin de la s  amplitudes de es- 
truo tura  s ln  esoalar*
Este programa aplloa el fao to r de lo ren ts  y pola-
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r lsa o ié a  a la a  intanaidadaa obaarradaa y aaloala l a  ampli- 
tod da todaa laa  raflax ieaaa en loa d ia tln to a  nirelee* e# 
d eo it, e in  eaoalar*
l a  entrada e a t i  foxnada por e l  
Programa
floha oon laa  oonetantea de l a  oe ldU la  
Celeooiia de dates de Intensidadee (aallda 
de (PO -2).
2n la  floha oon laa  oonetantea de l a  o e ld llla , 
debe oonatan loa ra lo rea  de le s  ejea y loa  ooaenoa de 
loa dngulos de la  o e ld llla ; la  longitad de onda de l a  ra -  
d la o iin  u tilla a d a  y e l  ndmero de a ire le a  tornados alrede­
dor de eada eje*
Bate programa pnede u ti l is a ra e  tambi&s manque 
no se peaen loa  dos programma an terio res .
l a  aallda* no solamente o freœ  nam ooleooiin de 
fichas para se r  a tilisa d a a  en lo s  programma PXJN4 y WXShéf 
aine que tamblè» apareoen Impreaoa loa dates para todaa 
la s  refleadonaa oon lo s  ra lo res  de J|* y l a  amplltnd 
(que rendré maroada oon un signe negatiro  ouando esta  re ­
f le x iin  no aea observada en o tros nireles}* e l  ra lo r  del
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mem 0 y e l  fao tor de loremtm y polm riM olliu
Preparaolla para l a  determlmaollm por 
almlmoe ouadrados do loa  faotores de eooHtlade en tre  mire- 
lee#
21 mitodo aplloado em eete programa eetd baaado 
en lo s trabajoa do Blokesom (14) y Boblet (l4}«
Uaaaado 8 . .  a la  suaa 2 . K de todas la s  re -  i j  Wd
flexioaes aedidas en e l n ire l  ooounes eon e l n ire l  j,# y 
lo s faotores de esoalado entre nirelee# tendreaos quo#
• - ‘i *u - ‘a ’ji
que minimisando
<‘l ’u - ‘l v “
y entonoes
■ * 2  -  ‘ j  °
dando Itigar a 8 eoaaoiones lin ea le s  homoglneas (eooaeiones 
normales de minimos madrados)
- ‘i f * “i >11 "a ‘  “ i >1. >11 ■ »
— 9% ^
'  ‘ i  >»! > a  V •  °
Para enoontrar una soluolén (que no sea t r iv ia l  
oomo *» 0) es neoesario In troduoir vm parlmetro de a j%  
te  // fomando la  matrls o a rae te rls tlo a  [ b ]  de l a  a a t r ls  
[s ]  , es deolr [k ] «• [ /  I  -  s] donde [ i j  es l a  matris uni- 
dad. /\ puede tomar los ra lo re s  /  y / j  y —  /^que son lo s  r a -  
lo res proplos de [s] y a oada uno de lo s  ouales oorresposf" 
de una eerie  de ralorea (reo to r proplo do la  a a tr ls  [S]] 
quo satlefaoen la s  eouaoiones normales.
Para ballar loa ralores de K. puede esorlblrse
1
las eouaoiones [k ] [k] # 0 on la forma
"  *2 *12 * 2 1    ^  \
*
que son Id ln tioas a la s  eouaoiones normales o rig lnalee, em* 
eeptuando e l segundo mieabro* 21 major conjunto de faotores 
de esoalado 2^* se obtendrd tomando lo s  ra lo re s  propios 
mds préximos a oero y oaloulando e l  oorrespondiente reo to r 
proplo, bien resolrlendo la s  eouaoioMs o bien por mitodos
■— fÈ -
de transfonsaoiln  de m&trioes.
Este programa P33-4 eaXoula solamente lo s  ooefl- 
olentes de la s  eouaoiones normales, buseando en lo s n ire -  
le s  obserrados la s  coronas oomones y dentro de e l le s  la s  
reflexlones que tlensn  logar en ambos n lve les.
l a  entrada oonsta del
Programa
Hcha fisucillar
Plohae de datos (sa lid a  de
Sn la  floha a u x ilia r  deben in troduoirse  le s  dos 
ra lo res  mdximos (entre h* k y 1) que pueden tener loger en 
los n ire les  obserrados (oon objeto de preparer la s  tab las  
que e l programa neceslta) y e l ndmero de n ire le s  segdn lo s  
tr è s  e jes.
Para la  seleoo lln  y suma de la s  amplitudes ooma- 
nos, e l programa aot&a de l a  sigulente format a l le e r  la s  
fichas, elmaoena e l primer n ire l  en l a  aemoriat formando una 
tab la  y efeotda y elmaoena laa  Z 1 F | de todas la s  coronas 
y oolumnas, Poaterlormenke son leldos lo s  n ire le s  slguien­
te s , oorona por corona, oomparando Is ta e  oon la s  coronas 
del n ire l almaoenado* Ea neoesario re p e t lr  Is to  para oada
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n ire l eon peees sueeelroe# ordenando Ime fiohn# de t e l  for­
ma, que loa n ire lee  que ya hen side almaoenadoa quedan a l  
f in a l en e l paae slguiente*
Bn oada o iolo , apareoe en la  impreeora l a  aiguieg 
te  Informaoiins ind loaolln  del n ire l  oon e l ndmero de ooro- 
nae y oolumnas y a oontlnuaolla la s  d is tin ta s  ooronas y oo­
lumnas, oon su Id en tlflo ao lln , ra lo res  lim ites para e l  in -  
dloe ra rlab le  y la  suma de la s  aa^litudes de l a  oorona (o 
oolumnas) del n ire l almaoenado (aolamente de la s  refleado- 
nes oomunea)#
ana res que la  mdquina tie n s  re la o lln  do todas 
la s  ooronas oomunea, imprime una l i s t s  oon los ra lo re s  de 
la s  sumas de la s  amplitudes 3 ( I , J )  oorrespoM ientes a l 
n ire l I  que son oomunes a l  n ire l  S y, por dltimo, lo s  ooe- 
f i  ci entes de la s  eouaoiones normales de mfniaos ouadrades 
S* (I , J ) ,  siendo I  y J  los n ire le s  y S* ( i ,  J )  » -  S (i, j )  
X 8(J, I)  ouando 1 31^ J ,
Por dltlmo, l a  oalouladora j ^ i l i t a  tambiln por 
medio de la  perforadora, la s  fichas oon lo s ooeflo ientes 
de laa  eouaoionea normales (una floha por ooefloi ente) se­
gdn e l formate,
[ 2110, MO.l ]
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lXP-5«- Odloolo por minimos euBdmdoo do los fao- 
toros do oseala entre n ire le s .
Bate programa esté  basado en e l mltodo i te r a t i ro  
para la  diagonalisaoiln  do matrloes s im ltrlo as .
La entrada estA foraada por e l  
Programa
Piohae do n ire le s
ColeeolAn do flohas de ooefloi entes (sa lid a  
do P%y*4)
La floha do n ire le s , oontlene solamente e l ndmero 
de n ire le s  tornados en e l  problema#
21 programa imprime e l r a lo r  propio mds pequefio do 
la  m atrls formada por lo s  ooefloi entes de l a  eouaolln normal, 
siendo date ana mod Ida de la  consist enoia do la s  medldaa de 
la s  intensldadee lleradae a oabo en re£Lesiones obserradas 
on n ire les  d lferen tes. 31 no hublera e rro r ejqperimental, e l 
ra lo r  propio manor se r la  oero. 21 programs tam biln imprime 
le s  faotores de esoalado entre n ire le s  que son le s  elementos 
del reo to r propio que oorresponde a l  manor r a lo r  propio. Bs­
tos estdn normallsados de t a l  forma, quo l a  suma da lo s  oua* 
drados de lo s faotores de esoala sea igual a l  ndmero mixlmo
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de n ire le s  obserrados#
Los faotores de esoala, junto oon e l ndmero do 
n ire l oorrespondiente, apareoen tamblln en fiohas perfo- 
radas (una por n ir e l ) ,  formando parte  de l a  entrada del 
programa slguiente*
Esoalado de amplitudes obserradas.
Este programs m ultip lloa todas la s  amplitudes 
obserradas por los faotores de esoalado en tre n ire le s  oa^ 
eulados en Como es neoesario r s a l i s a r  oiolos suo&
s ire s  de minimos ouadrados b asts  oonseguir que todos los 
faotores de esoala oonrerjan baoia la  unidad, la  sa lid a  
de este  programs e s té  formada por un oonjunto de flobas 
oon la s  aa%>lltudes esoaladas perforadas en la  forma requg 
rid a  por e l pzegrama para pasar I s te , e l  5 y e l 6
suoesiramente.
La entrada e s té  formada per e l  
Programa
Colecoiln de faotores de esoala 
riobas de dates
La ooleooiln de faotores de esoala es la  s a l i ­
da de PQCP-5 y la s  fichas de datos son l a  sa lid a  de P2P-3
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oon laa  amplitudes s in  esoalar en e l  primer oiolo do mfxii- 
nos ouadrados, ya que en lo s  slgulentes e s t a r t  forasdo por 
la s  flobas perforadas del oiolo anterior#
21 programs, no s ilo  perfora la s  flobas oon la s  
ao^lltudes esoaladas sine que iaqprime esta  inform aolln, %  
dioandoi los indloes de M iller do la  re f le x iin  oorrespon» 
dlente, e l n ire l on que se mldll l a  re f le x iin  y e je  a lo  
largo del oual ae tos^ e l n ire l y l a  amplitud do estruo tu - 
ra  esealada (oon slgno menos para la s  reflexlones no obser­
radas o aedidas on otros nireles)#
Amplitudes de es truotura#
Este programs oaloula la s  médias de la s  empli tu - 
des oorrespondientes a reflexlones obserradas en ra r lo s  n i­
re le s . Antes de pasar este  programs debe oooprobarse l a  au- 
senoia de errores, elimiadnâoee la  meâida oorrespondiente 
0 bien oorrigiIndose en lo s  datos orig inales (para procéder 
nueramente a su clloo lo ) en e l oaso de enoontrar algune#
La entrada e s t !  formada por e l 
Programa
ColeooiIn  de amplitudes
La coleo ci In  de amplitudes e s t!  formada por l a  sa-
- rr
l id a  dal programa pare oon laa  fiohas elaaifloadaa
(meoAnl oamanta ) con a l f in  da tener reunidaa la a  fiohaa 
oorrespondiente# a la# mlemaa reflezlone# (medida# an lo# 
d ie tln to#  n ireles)»
H  programa perfora una so la  floha por reflm #iln  
oon e l ra lo r  de l a  amplitud media, mientras quo per l a  lor* 
presora, apareoen reunidos para oada reflex iin#  lo s  ra lo ­
res de la s  amplitudes esoaladaa para lo s  die t in te s  n ire le s  
y e l ra lo r  medio, oon e l  f in  de f a o i l i t a r  una lltim a  oom^  
probaclln de los datos obtenldoa»
PXE-8»- Transforms PXT-7 do formate fo rtra n  a 
formate autocoder.
21 programa e s t i  eso rito  en autoooder» La entra­
da e s t i  formada port
Program#
Pioha# de datos
Las fiohas de dates son la  sa lid a  de E17-7*
La salida  de PXE-8, e s tI  formada por un nuero pa­
quets de fichas de datos en autoooder, que a eu re s  oonsti- 
tuyen l a  entrada del programa PXP-9 o bien del S fl (para e l
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oAleolo de faotores de estruotura)*
Caraeterlsa segdn el programa de faeto- 
res de estruotura las flohas oorrespondlentes a reflexlo­
nes no ohservadas.
I#a entrada est! formada por las fichas de re- 
flexiones no obserradas de salida de PX2-8.
La salida, foraada por una nueva ooXeooiln de 
fiohas oon indieaoidn de reflexldn no obserrada# eonsti- 
tuye junto oon el res to de las fiohas de salida de 
la entrada de $^»1.
2) Prograoas para la determinaolln de faotores de es­
truotura oon faotor de temperatura isotripioo#(^ 5).
Bat An oonstituldos por dos programas denomina- 
dos 87-1 y 87-11 que partiendo oon laa fiohas obtenidas 
en la preparaeiln de datos (programas 7X7-1 a 7X7-9) de- 
terminan los valores de los faotores de estruotura y el 
factor de aouerdo, perforando ademAs una nueva ooleociAn 
de flohas que, a su ves, servirAn de partida para oAlou- 
los posteriorea a efeotuar oon otros programas (sintesis 
de Fourier por ejemplo).
Los dos programas estAn esoritos en autocoder;
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todas la s  flohas uaadas on estos programas, s i  no sa in d l­
oa o tra  oosa, estân en forma de ooho palabras nnmirioas 
centeniendo dies d fg ltos oon signe# Algnaas veoes se pue­
de usar una palabra para aoomodar més de un ndmero. El s ig  
no se indloa oon una perforaolln  en la  posl#Aln 11 para 
( -  } y en la  poslolén 12 para ( 4 ) .  Todas la s  oolumnas . 
deben e s te r  perforadas y oualquier oolumna no usada debe 
llen arse  de oeros# Una per oraoiln en la  poslolén 12 de l a  
ooluona 79 d is tin g u iré  esta  ficha (numérloa) de una floha 
a lfa b itlo a . La ooma décimal no se perfora en la  palabra nu- 
mérioa, aaroAndose (en e l  tex te) l a  poslolén de la  ooma, 
por un ndmero entre paréntesis que ind iea e l  ndmero de d i-  
g ito s  0 oolumnas después de la  ooma décimal dentro del oarnm 
po de dies d ig ito s; e l re s te  de la s  oolumnas en l a  palabra 
numérloa se u t i l i s a  para la  parte entera del ndmero.
87-1.- Este programa le s  lo s datos por medio de 
fiohas que contienen lo s indices A# i  y lo s  valores de / 
loa  faotores de estruotura observados (oorregiàs por los 
faotores de Lorents y polarisaolén) y oaloula e l seno del 
dngulo de Iragg y los faetores atémioos para oada reflex ién , 
obteniendo estes d ltimes por in terpolaoién l in e a l  de la s  
tab las  de faetores atémioos en funoién del sen 0 # Lee re -  
sultados son perforados sobre fichas que serân  usadas corne 
datos de entrada para e l  programa 87*11 •
60 —
La entrada del programa 37-1 e s t i  formada per 
la s  slgoientes fichas en este  mlsmo ordeni
Programa S7-I
Floha con la s  constantes de l a  o e ld llla  
Floha de transferenola 
Fichas de datos
La floha oon la s  constantes de l a  o e ld llla , es
utilisada en Aste  y en otros programas, taies oomo sinte-
s le  d ife re n d a l.  E lla  aporta en e l oAlonlo# la s  dlaeûslo-
nés de la  o e ld llla , valores de los e jes  en % y valores del
ooseno de los Aagulos (posltlvos o negatives), a s l
ocorne e l valor de la  loagitnd de onda usada en A.
Las fiohas de faotores atémioos contienen lo s  va« 
lo res de  ^ en funoién del sen. 9 (no sen 9 /^  ) oon los
in tervales de sen 9 « 0,02# Por lo  tan te  son neoesarlas 
51 entradas (7 fiohas) para oada olase de Atomo oon una 
longitud de onda determlnada# 21 oonjunto de la s  7 fiohas 
debe e s ta r  en orden deoreoiente de magnitud de lo s  valores 
de f  (o lo  que es igua l, orden oreoiente de sen ^ )# Como 
en la  l i te r a tu ra  sélo  se enouentran le s  valores de f  an 
funoién de sen 9 ^ /  se debe u t i l i s e r  un programa aparté 
para la  preparaoién de estas tab las , para le s  d iverses At^
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mo# y longitudes de onda de las radiaoionee que pueden uti- 
lizaree*
B1 programa admlte un ndmero miximo d# eel# ola- 
sea dlferentes de Atoaos y oada uno de elles se Identiflosr» 
rA por un ndmero j (1# 2, 3««« 6), segdn el erden usado en 
el programa. Es deolr# que se neoesltarAn 7 flWms de fae­
tores atémioos para oada uno de los Atomes que interrengan 
en el cAloulo, has ta un mAxlmo de sels olases# Identlflean- 
do los Atomes oon un ndmero que oorrespenderA een el aslg% 
do en la perforaoién de las fichas de ooordenadas en el pzg> 
grama 97-11.
Algunas veoes puede ser neoesario el use de las %  
bias de faotores atémioos multiplioadas por un faotor# oomo 
es en el oaso de tener Atomes en poslolén espeoial o en el 
oaso de Atomos en desorden.
La floha de transferenola es una ficha oon todas 
laa oolumnas perforadas oon oeros y signe mAs sobre oada 
poslolén unidad.
Las fiohas de datos foroutn una ooleoolén disponieg 
do de una floha por oada reflexlén. En ella se Inoluyen los 
Indices de Miller de la reflexlén oorrespondiente y el valor 
del factor de estruotura observado# AdemAs# Inoluye una per-
foraoién para d is tln g u ir la s  reflaxionaa obaanradaa y la# 
no observadaa.
En el aletoma aonoolfnioo, a l  Indloo nogatlTO 
ae rl a l g , nunea a l i#  En «ata alatama #a oonsldara a l  e ja  
bf oomo blnarlo, para loa dates an a l  oaso de se r  e l e je  
a 0 jDf e je  b lnarlo , pueden oaloularee tao0>l4n u tillsando  
una modalldad dl feront e en e l programa 87-1%.
Para todas la s  olases, e l  ndmero mlxlmo de ind l­
oes empleado serâ de 4 99.
Si se In trodujera alguna re flex lén  que estuv ie- 
ra  fuera de la  esfera  de re flex lén , tw a ré  un valo r oero 
para sen 9 y ne serA oaloulada en S7-XI.
Le ooleoolén de fichas de datos, serA neoesario 
prepararla o bien, s i  se han llevado a oabo lo s  programas 
de esoalado para obtencién de datos trldlm enslonales, se 
toma%4 la  sa lida  de 7X^9.
El programa dlspone de una se rie  de Instruooloaes 
oon sa lid a  a la  consola explicando e l  porqué de la  parada 
y dando la s  instruoclonea a segulr, lo  que f a c i l i t a  extraog 
dinar!amente la  rea lizac ién  del oAloulo.
Los datos de sa lida  de es te  programa estarAn en
fiohas quo serin  aaadas oomo entrada del programa S 7-II.
87-11.- Bate programa lee  la s  fichas de coords- 
nadaa y fao tor de temperatura iso trép ieo  oon o s ln  re la -  
clén de sim etrla  oaloulando, con lo s datos de sa lid a  de 
S7»I, lo s  faotores de estruotura* Los resultados se per%  
ran en fiohaa y a l mlsmo tiempo se Isqprlmen en l a  impreeo­
ra .
Los faotores de estruotura en lo s  slstemas mens- 
ollnloo y ortorrémbioo se oaloulan de forma slm plifioada, 
pudiendo e leg lrse  libremente loa ejes y e l origen, ya que 
la  expreslén para este  oiloulo debe se r  eepeolfioada en 
la s  fiohas de contro l.
Los faotores de estruotura en lo s  slstemas te tra^  
gonal, hexagonal o oibloo, pueden c aloularse mediante e l 
esquema de generaolén de ooordenadas suminlatrado, en una 
de la s  t r è s  olases de mis baja sim etrla , oon generaolln de 
ooordenadas y oon todas la s  ooordenadas relaolonadas por 
sim etrla , geneamdas previaœ nte.
Para e l c iloo lo  de la  parte geométrioa de los 
faotores de estruotura, e l programa u t i l i s a  una de la s  fo r ­
mas slgul entes#
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donde es e l fso to r iso trlp lo o  de teaiperatora pars e l 
itomo If M, es un fao to r oominf entero y po sitiv e  y j ,  l a  
olase de itomo.
Normalisente, la  primera expreslén es u ti lis a d a  
para la  class t r le l in lo a , la  segunda, para l a  monoolinloa 
y la  dltima para la  ortorréabloa. Sln embargo, es posible 
u t l l lz a r  estas férmulas indl s tintement e, por ejesg^lo en un 
grupo espaeial aonoollnico, puede oaloularee oon la  i l t i -  
ma expresién.
AdemÂs de la s  fichas de ooordenadas, se neoesi- 
tan  dos flohas de control para espeelfioar e l  WLloulo# El 
orden de la s  flohas est
Programa
Ficha de control n& 1
• «s -
Hoha de oontroX n» 2
Hehas de eoordenadae
Floha de traaeferenela
Hehae de dates (aa llda  de 37*1)
Bû e l easo de a t i l ls a re e  eon generaolén de a i -  
m etrla, a e ria  neoesarlae ademAs, laa  fiohaa de aim etria  y 
una floha de transferenola.
La floha de oontrol n  ^ 1, que oontlene la s  ea- 
ra e te r ls tlc a s  générales per la s  que se ha de d esa rro lla r  
e l o iloulo , debe espeolfioari
-  e l  ndmero to ta l  de itomos inoluldos en e l oi^ 
culo o fichas de ooordenadas usadas, s ln  In o lo ir  la s  relj# 
oionadas por sim etrla,
- ndmero de poslolonea relaolonadas por aims-
t r i a ,
-  indloaolén de s i  han de generarse ooordenadas 
por relaolones de aim etria,
-  Indloaol&n de s i  e l oiloulo es paro ia l o oom- 
p le to . Este espeolfloa s i  e l oiloulo serA heoho nuevo en- 
teramente oon la s  ooordenadas dadas, o s i  e l resultado de 
este  oiloulo serA afSadido o sustraldo de lo s  valores A y 
B, prevlamente calculados y ex istan tes en la s  fiohas u t i -  
lizadaa oomo dates. Usando este mitodo de eamblar algunos
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Atomos, on ana estruotura oon muohos Atomos so puaden oag^  
oular los faetores de estruotura mAs rApldamente que oal­
oulando auevamente todos los Atomos. TamblAn debe emplemg 
se esta modalldad de oAloulo en el oaso de tener mAs Ato­
mes que la oapaoldad del programa, baolendo el oAloulo en 
dos 0 mAs veoes. Ouando se usa el oAloulo paroial# la sam 
llda de 37»IX serA utillsada oomo entrada en S7*U de la 
segunda parte del oAloulo.
- Selecclén de la expreslAn del faotor de es­
truotura geométrloo, indloando la forma triollnlea, mono­
olinloa u ortorrémbloat
oos
sen
2 rr (h% 4 ky 4 la)
oos / oosI\ 2 TT (hx 4 1*) 2 nr ky
son I son \
oos
sen
oos I oos I
2 rrhx >2>Tky l 2^1# 
sen sen I
en las primera y Altlma hebrA expreslones de basta ouatro 
tlrmlnos sumados para las partes A y B reapsotlvamente. 
Las fUnclones trlgonométrieas y sus signes, serAn espeoi- 
floados en la floha de oontrol ndmero dos.
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-  Kl te s t  de ind ices. Los t Armines de la s  fan* 
clones trlgonométrieas, son seleccloaados de aouerdo a l  
te s t  de indices (s i lo s  hay) y diohas oolumnas especlflm 
can coéntos te s t  son neoesarlos (dos, nao o alnguno} y 
qui indices se rin  ensayados. Los resultados de e s tes  te s t  
par o Impar, eorreapcnden a la s  palabras de la  floha de 
control ndmero dos.
-  Kl facto r de esoala para que sean multiplies^- 
dos loa faotores de estruotura obserrados. Si e s ta  pala­
bra es perforada oon oeros, e l fac to r serd tornado oomo
la  unidad. Los Y obs. de la s  fiohas de entrada se m ultl- 
p lle a rin  por e l fac to r Introduoldo y lo s  resultados se 
perforarén en laa flohas de salida*
-  Y por dltlmOf longitud de onda usada en unlda
des %m
La ficha de oontrol ndmero 2 espeolfloa la  ex- 
presién geométrlca que debe u t i l is a r s e .  Las expresiones 
geométrloas usadas son aquellaa obtenidas o separadas pa­
ra  d lfe ren tes oombinaoiones de indices (16). La oombina- 
oién trlgonométrloa que debe ser usMa depends del re su l-  
tado del te s t  de indices, por consigulente es neoesario 
espeelfioar, la  coabinaclén trlgonoaétrioa, e l  signe y e l
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test de indices (que preduee la oeabinaelén trlfoneaétrl- 
ea y el signe eemrespondiente). El signe y la e% real An 
trlgwemAtnea que serA usada en el ftetor de estruetura 
se eapeelfiearA ædlante des oolumnas en eada palabra eojn 
pando un aéxlme de oebe celuanas de oada palabra. La pri­
mera eolasua Indien el signe (1 o 2# segAn son mAs e aenos) 
y la segunda, la eemblnaeién trigonemAtrlea seg&n un sea- 
ellle oAdigot ouando ae bay t&miae oorrespondi ente para 
ealoular, se perforarAa oon oeros estas oolumnas» SI re­
sultado del test de indloes viens axpresado per el lugar 
que ooupan las oolumnas perforadas, 31 entran en juego dos 
test de indloes exlstlrAn ouatro pesibiUdades (los dos 
test par, los dos Impar, uno par y otro impar y vioeversa). 
Gome per eada resultado del test son neoesarlas dos palam 
bras para Inoluir las partes A y B de la expreslAn, en to­
tal son neoesarlas oObo palabras.
Ouando se desea llevar a oabo geaeraoién de sl% 
tria, bablAndose eapeoifloado en la floha de oontrol nAme- 
ro 1, se requieren adwAe las Uamadas fiohas de aimetria. 
El mAxime ndmero de aimetria para ser eapeoifloado en este 
programa es 24. Pueden perforaree hasts ooho alias trias por 
floha, pudiendo usarse dos o très fiohas* En oada palabra 
son usadas très oolumnas para espeoifioar la relaolAn de
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s la a tr fa  de lae ooordenadas x, y, a, l a  primera de la#  
oualea espeolfloa l a  tran s lao iln , la  segunda e l  signe y 
la  te ro e ra  la  ooordenada %, y 5 s . Por lo  tan te , son nuj| 
ve oolumnas por palabra y l a  primera oolumna que se per­
fora siempre oero» La translao ién  se eaqpresa en fraooio- 
nos de l a  o e ld llla  unidad, slguiendo un oédigo seno illo i 
por ejemplo, e l d lg ito  2 e]qpres& una tra n s la o ila  de 1/4#
SI algno positive o negativo se esq^resa por le s  d ig i t  os 
oero y uno. Por Altlmo, la  sim etrla  (x, y, s , x4y, ae»y) 
se express oon los d lg lto s  oero a ouatro# Cuando e l pro­
grams genera una nueva ooordenada, e l  programs oomprueba 
este  valo r con e l oorrespondi ente de l a  ooordenada previa 
mente generada* Si éeta es idéntioa a una de a l la s ,  oomo 
en e l oaso de poeiolAn espeoial, e s ta  ooordenada serd deg 
oartada y no alaaoenada.
Las fiohas de ooordenadas, una por oada dtomo, 
oontienen loe valores de la s  ooordenadas x, y, s en frao - 
clones de la  o e ld llla  unidad, Inoluyendo oada ooordenada 
en una palabra de la  floha, oon lo s  signes oorrespondieom 
te s  sobre la s  posloiones unidad. También inoluye e l  valor 
del fao to r Isotrépioo B de temperatura y l a  deslgnaolAn 
de la  olase de âtomo El ndmero j, e s t i  deterainado por 
e l  orden de oolocaolén de lo s faotores atdmioos en e l pro-
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grama 87-1. En e l oaso de àtomoe en peaielAn espeoial o 
itomos en desorden, es posible asigaar a lo s  d is tin to s  
itomos un fao tor de peso re la tiv e . Por iltlm o , e l slgno 
de la  i l t i a a  palabra de la s  fiohas de ooordenadas es usg 
do en oonjunoiin oon loa oiloulos paro ia les (rese&ado en 
la  fioha de oontrol nimero 1) para espeelfioar s i  l a  ooaq 
tr ib u o iin  de este itomo s e r i  sKadida o sustra ida  de l a  
suma de la s  o tras oontrlbuciones*
La sa lida  de es te  programa es doble, una en f i ­
ohas y o tra  por la  impreeora. Las fiohas obtenidas oonti^ 
non toda la  informaoiin ex istan te en la s  fiohas de sa lid a  
d sl programa 37»X y ademis loa valores de A, B y 7 (o a l- 
oulados); estas fiohas se rin  usadas oomo entrada para e l 
programa de Fourier y o tros, y tambiin para is te  mismo en 
e l  oaso de oiloulo paro ia l.
En ouanto a la  sa lid a  por la  impresora, i s t a  im­
prime en primer lugar, e l oontenido de la s  fiohas de oon­
t r o l  y fiohas de ooordenadas. Despuis imprime lo s faoto­
res de estruotura, observados y oaloulados, u tilisaodo  una 
lln e a  por re f le x iin  e indloando e l valor del seno 9 oorreg 
pondiente. Las reflexlones no observadas se distinguen de 
la s  observadas mediants un asterisoo . Es posible suprimir 
es ta  parte impresa del programa oon lo  que l a  duraoiin  del
^ 71 -
alamo aarâ auoho rnonor.
Por dltlmof aparaoen ImpraaoBi taato  para e l
ooajuato de reflexicmes obaervadaa oemo para e l eomj^g
to de reflexion** obeervadae y no obeervadae, e l fao to r 
% j oale,
de eeeala f  « ^4"— lo* aoaerdoa parolalee y to ta -  
^  jf obe,
lee# lo* aouerdos parol ale*# eon lo* eorreepondlente* a 
la* reflexion** eon %m «en 9 *eg&n olnoo Intervalo*.
El prograaa tlene  una eerie  de lla ltao lo n ea t 
en onanto a Indloe*# e l aixlmo valor de ^  o e* & 99l 
on ouanto a l ndmero de itomoa# &*te e* de 623 itomos la -  
dependlente* para eada olase de elm*tria#  aln  tener en 
oaenta que eean generadae o no# En e l  oaso de tener an 
ndmero mayor de dtomoe# slempre oabe l a  peelbllldad do pg 
ear e l  program* doe veee* baol4ndolo on la  forma do odl- 
onle paro la li per dltlmo# en ouanto a l  admero de re lae lo^  
nee de s i  me tria# e l mdxlmo para eer eapeoifloado en es te  
program* ee 24.
Ademda de eetae doe eerie* do programa* deeorl*» 
toe# *e ban u tlllaado  otro* varloe# oomo eon* el do *in» 
tea l*  de Courier (6 de Patterson 6 do dlferenola*)# e l de
e la te s i*  d lfe ren e la l leo trdp loa  y anieotrdpiea» faeto^ 
r## de ea tru e ta ra  aalaotrfpioea# d lataaolaa y fljiguXoa 
iatraaeXeeuXaree# dletanaiae Imtra a intexttoXeeularea 
y piano de l a  laolieula*
l Y . -  R B 8 T7 L X A O O S
XY-1). gw$yml a# Iw  w roxim w lei»# y # ia
tea l*  efeetuadftg baetm la  regolao lin  da l a  
a a trm tu ra #-
Oeao hemoe dioho anterlormente per la* fa o U i-  
dadea de oéloule exiatente*# l a  resoluelén de eeta  eetrog 
ta ra  moleoolar y e r le ta l la a  ee oeaensd por e l eetudlo de 
proyeeclones bldlmenalenalee# Sa eeta primera p arte  del 
trabajOf ee legré la  ree o la e lla  de la  proyeooiéa (bOl). 
Poaterlormeate auaeataroa ex traerd laarlaaeate  aaeetra* %  
eib llldadee de oHeulo por lo  que ee obtuvleroa date* t%g^  
dlmeælomalee logriadoee de eeta  forma la  deteralnaolda 
to ta l  de la  eetruotura.
G raolæ  a eeta plaateamleato trldlmeoelonal# ee 
logrd la  reeo lao lin  de l a  eetraotara# ya que l a  probable 
lidad  de obtener la  determlnaoidn de l a  adema por proyeo- 
olonee era  may pequeSa per l a  gran euperpoeloldn exletm^-
-  Î4 -
t#  en do* d* #11**. For o tra  part*# *1 booho do habor 
ooaansado #1 trabajo  *a bldlmemaionml# ao* fb4 «ztrao£ 
dlnarlaaoiit* 4 t i l t  ya que olm pllflod en graa parte  1*^  v? 
In terpretaol4n de loe  edloulos trldlm enelonalee.
Froyeooldn de (bOl)«- Dada* la* dlmenelone* 
de l a  oeld iU a unldad# ee deoldld oomenmar e l  eetudlo 
de la  eetruotura por l a  proyeooidn (b01}« Se re a l le f  
una eln teelo  de Fattereon» rep ltltndeee  posterloræ & te 
oon loe ooefloientee de l a  funolén de Fattereon nodli^  
eadoe. De la  In terp retao lén  de este  Fattereon agudlsa- 
do (IV^2)i ee obturieron unao ooordenadas 2» Z  l*a 
que# oaloulados loe faotores de eetruotura para 125 
flexion** se oonsigulé un aouerdo H # 0#2X.
Froyeoclén (hkO)#- Logrado este  aouerdo# ee 
ebandond provlelonalmente e l  reflnaalen to  de l a  proyeo-» 
olén (hûl) para oomenmar e l eetudlo de la  proyeoeltn 
(hkO). SI eonoolmlento de la* ooordenada* % de todoe loe 
Atomes présenté séria*  dlfloultadee# elendo preoleo e l 
planteamlonto de l a  oueetldn por varies prooedlmlento* 
d lferen tes hasta  log rar eu reeoluoldn.
Sn primer lugar# ee ré a lisé  una a ln te s ls  de 
Fattereon agudlmado (f lg . 5) ouya In terp retao lén  reeul
§
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té sanamento Impreolaa. üTaapooo piidiaroa @bt#n#y#e ooord^ 
xiadas del eetudlo de la  fdaeléu mlalma raaliaada.
Sa eegundo lugar# ee peseé em obtener lae  eoox^
denadas é a l  menos lo s  Inoremento# A f  "* J. 7  ^ en tre
1 3
loe d ls tln to e  itomoe# p a r ti  endo de loe resoltadoa obten^ 
doe ea la  preyeeclén (hOl). Sn efeoto, eoneeieodo lae  dlj| 
tanolae realee  entre lea  itoaoe, d^ y lae  dlatanelaa  ear* 
tre  e lloa  en proyeeclén d^ % $ #*te
modo de aprozlaaclén que ba dado reeultado en otrae ea-
trueturM i f a l lé  en l a  nueetra# ya que reeultaba e l  abeu£
do de tener que oonalderar e l an illo  benoAnioo oomo no ejl 
tuado en un piano# Seto ea debido Indudablemente a la  ln«> 
ollnaolén tan  pequeSa del piano de la  moléeula oon e l  plg 
no (010) de la  proyeocién (flg# 6), ya que# elendo eael 
Igualea lae  dletanoiae realee  y en proyeocién# e l e rro r 
re la tiv e  ré su lta  auy grande, lo  que no euoede ouando l a  Ig  
ollnaolén de la  aoléouXa ee mayor#
Oonslderando que la  u^lécule debe ee ta r  en un 
piano auy préxlmo a l plane o rls ta lo g ré flee  (<%L0) oomo ee 
deduce por la s  distanoiae halladae en l a  proyeocién (bûl)# 
ee peneé que la  ooordenada % podria obteneree auy peslblj^ 
mente aediante una s ln tee le  de Fourier de l a  proyeoolén 
(blcO) que podria oaloularee oon loe signos reeu l ten tes  del
// /
t\08 iO
/
L
- JJisJ‘<3nc/âS in hc3moJec ul<3 res en 7n 
proyecc/àn fhO/J.- 7/?poles/s R  ~  Q2J.
efiLoiiIo de faotores de eatruotorat eapealeade l a  soléetila 
dlepaeata en tm plane (OlO)« Bn efeete# eeneeems l a  eeog 
denada g  de todoe loe Atoaoe y daaos a l a  eeordeaada % un 
valo r determlnade# e l miemo para todoe loe itoaoe de l a  
molfoula#
Hioiisoa variaa h lp ftee la  oon valoree para l a  
ooordenada % eoi^prendldoe entre Of 00 r  0# 15 y oon un iap» 
tervelo  de 0# 03.
SI ioido 2«*6 dlnetilbeaeoioo e a t i  fomado por dj^  
meroe unldoe por puentee de hldrdgeno ( f lg . 7)t elendo auy 
probable que e l oentro del dloero eetd eltuado en un oenm 
tro  de elm etrla. De eer asif prdotloamente todo #1 & m ro  
e a ta r la  eltuado en un piano. Sntonoee ee poeible que utlm 
lleando loe elgnoe para loe f&otoree de eetruotura# oon l a  
h lp f te s ie  a ie  probable# l a  e in teela  de ?ourler Ino llne l a  
ao llou la  haeta la  posleidn que realmente ooupa en l a  oeldJL 
l i a .  3e dlbujë la  curva que repreaenta e l aouerdo en fun» 
oldn del valor dado a la  ooordenada g# oorreepondlendo e l 
adnlmo a l  valor y « 0*09# para e l que e l aouerdo ee R # 0#60, 
Oomo por e l efeoto de loe metllos eobre e l grupo earboaUo# 
loe  ozlgenoe deben ee ta r  deeplæadoe oon respeeto a au pa# 
eioldn en e l àoido bensoioo y por lo  tante# probablemente 
fuera del piano de la  molAoula# ee re p lt l6  e l oâloulo para
-JvjJ. 7. -  presen^âc/'on r/e/^-d/'mero.
So
e l m ine  valor de g  (y * 0#09) elm oxigenee# mejorande li«* 
geram nte e l aeuerde (H m 0#5@). Se oaleularon dee elate*» 
a le  de Pearler ( f lg . 8) logrdadoee am aeaerdo B « 0*38# 
Temleado aaos valoree aoeptablee para la e  eoordeaedae g  
de todoe loe dtomoe de la  molSoula (ya qae em la  preyeoolém 
(bOl)t B •  Of 21) e l  valor obtenldo para B ee may a lto ; no 
obatantOf oomo puede veree on la  flg* 2.5 l a  eaperposlolén 
ex leten te  ea eeta  proyeeoién es may graadef por lo  que re^ 
su lta  d l f lo l l  reflmarla# Sa v is ta  de e l le  y por toner may 
avanmada l a  preparaoldn do datoe trldlm enelonalee y ee ta r 
ya en fnnolonamiento e l  ordenador IB M  7070 ee deoidlf 
do j a r  en este eetado l a  proyeooldn (hkO) para ooaprobar 
poeteriormente l a  h lpdteele por odloulo trldlmenelonal* re» 
findndola o bien abandontndola.
Oilooloe trldlm enelonalee. ~ Obtenldoe loe datoe 
de lae  Inteneldadee trldlmenelonalee# ee ealoularon loe 
faetoree de eetruoturaf para 950 reflexloneB obeerradae* 
en l a  hlp6teele obtenlda on la  resoXuol&a do la e  doe pro» 
yeoelonee (bOl) y (Wd))# ee declrt
2 1 A
0^  Of4080 Of033 0*2316
Qg #4545 #060 #3160
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«3 ,4160 ,227 ,4108
% ,3240 ,327 ,4166
°5 ,2776 ,287 ,3250
«6 ,3143 ,140 ,2340
°7 ,5508 ,950 ,3096
Og ,4468 ,850 ,1285
S ,2600 ,120 ,1401
°xo ,5170 ,888 ,1235
°1X ,4030 ,680 ,0513
lËL «eafordo re # u lta # e  d« R « 0#$7# Rate TaXor
aa aoixaldard m y aXerado ya <iue l a  hlpdtaala proeadia da la a  
doa proyaooiojaaa oon aouardoa da 0# 21 y 0,3@# Par aXlo aa d j  
a id ié  l l a r a r  a oaba una efn taaia  da a rro r major qua uha ai*» 
ta a la  da Touriar para dlamlnulr a l  valor de R. La efn taaia  da 
a rro r aauad l a  neoaaldad da In trodao ir aambioa ii^portantaa an 
l a  eoordanada jg# Da eeta  forma, oon la  In tarpratao ldn  da l a  
e fn taa ia  da a rro r y ayudadoa oon a l dlbujo da laa  traa  proy% 
clonaa (y tambldn da laa  aoabras da una rapresantaoldn da la  
moldeula aobra l a  proyaaoldn (bOl) aa obtuvo l a  algulante oo«* 
leooldn da ooordanadaa j; (oonaarrando laa  ooordanadaa 2  y Jg)
y^ « •O fld î y^ « 0
Pg •  -0# 267 y  ^ » Of 117
yj » -OfiS7 y  ^ •  0,053
83 •
•  -0,433 « -0,233
Zg « -0,217 y ^  -  -0,067
7g •  0,200
Rataa ooordanadaa mantanfan b lan  la a  dlatanelaa 
dantro da la  moldoula y l a  eorraspondlanta a l  puante da 
hldrégeno# Sa ealoularon loa faetoree da aatzuetura da 
laa  reflaxlonaa (bOl) y (hkO) (para alsqpllflear a l edleu-* 
la )  no obtenlenda un aeuardo a a tle fa e te r la , per lo  qua aa 
abandond eata  hlpdtaala*
On naeyo Intento da aproxlmael6n aa llav6  a oa- 
be, baaado an eonaldaraelonaa erlatale& rdfleaa. Ouando una 
melioula plana aa enouentra aobre un piano erlatalogrdfl** 
ee, la s  coordenadaa da todoe sue itomos deban ajuataraa a 
l a  aouaclént
4 ky^ 4 la^  » 1
dend# b, k y 1 eon loa Indloee da la  re flax ldn  eorraapen- 
d lan ta . 81 se oonooen doa coordenadaa, ae deduolrA f&ell«* 
manta la  tereera# Sate mitodo ea partleu lam enta  In te ra -  
aanta ouando ex iste  una reflex l6n  con un valor para a l f%  
to r  da eetruotura muy deataoado sobre loe damda. Bate eaao 
no ea e l nuestro, donde son varias laa reflaxlonaa eon 7
•• 64 ^
elerado* Por lo  tan to  la  moléoula dobo ooupar uaa poai«» 
ol6m Intormodla entre aqnellos pianos oayo v a lo r 7 ea 
grande. En naeatra estrao tu ra  exlaten traa  reflaxlonaa 
para la s  oualaa a l fao to r da aatruotura tlan a  on valo r 
deataoado; aataa son laa  (1,1 ,1) (1 ,1 ,0) y (0,1,2)# Da* 
blando oeupar l a  mol4onla una posiol4n no defin lda por 
eatos pianos, aa dlbujaron an proyeool4n (bOl) y (hkO) 
aataa blp4teala y otraa doa ooupando una poalol6n Intajg 
madia# A oontlnuaoién demos la s  coordenadaa jg, r a a u l tu  
tea para todos los dtomos (oarbono y oxfgena) da l a  molj| 
oula corraspondlantaa a aataa olnoo b lp jta a la i
Hipétasis A.- Al ap lloar la  aouaolén 
h x 4 k y 4  1 a * l a l a  raflax ldn  (0,1,2)#
Hlpéteals B#- Madia entre A y 0 (oamblando a l  
orlgen do 0 ).
H ipétasia C#«* Al aplloar la  aouaoldn 
bx 4 ky 4 la  « 1 a l a  reflax ldn  (1 ,1 ,1),
H lpétesls D.- Media entre G y E#
H lpétasis B#- Al ap lloar la  eouaoién 
bx 4 ky 4 la  s  1 a la  reflax ién  (1,1,0)#
•» 6 j  »
iteals A B 0 D a
0,536, 0,197 0,362 0,477 0,594
0,378 0,053 0,229 0,387 0,545
^3 0,178 -0,073 0,173 0,373 0,583
0,166 -0,037 0,257 0,467 0,674
^5 0,350 0,127 0,397 0,563 0,722
0,532 0,240 0,452 0,567 0,686
y? 0,380 0,010 0,140 0,293 0,449
'8 0,742 0,333 0,425 0,487 0,553
0,720 0,413 0,604 0,680 0,744
^10 0,754 0,307 0,359 0,420 0,482
'11 0,880 0,467 0,546 0,573 0,597
Bn todaa ellsuB apareoa e l  dlmero eltuado en un 
eentM  de eim etrla, ooneerv&odoee tan to  la s  dlatanolaa eo* 
rreapondlentea a loe puentea de hldrdgeno aa l oomo la s  rejg 
tan tes , Como puede apreolarae en l a  flg# 9, estas h lpd tesla  
oubren en gran parte l a  poslble Inollnaolân que tenga la  
molioula oon reapeoto a l piano (010)* Se ealoularon loa fag 
tore# de eetruotura de laa  re f le x lones (hkO) y (Old), re - 
au&tando loa mej ores valoree para la  h lp6teala G y D, por lo  
que ae obtuvleron loe valoree medio a entre sua coordenadaa
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(h lpétesls  7} y a au vas antre la s  h lp é tes ls  P y B (hlpé* 
te a ls  G)# Para es ta  éltlm a los aouerdaa fuerem de Of$9 y 
0,57# elendo e l fac to r de eaoala para aohos aproxlaadaaen** 
te  e l mlamo# Oon e l f in  de oomenaar los odlooloa tr id lse s^  
sloaalea oon lo s  majores valoarea poalbles, se hleleron 
dos aproxlmaolones» por un lado ae ealoularon des a in te s ia  
de Fourier hldlmenalonales (hkO) y (0kl) para re f ln a r  en 
lo  poslble laa  ooordanadaa %# por otro lado ae mejoraron 
la s  ooordanadaa de lo s  exige no s (éatoa no deben ea tar 
tuadoa en e l piano de la  moléoula) ; ae deaplasaron loa oxl^ 
genos a une y otro lado del piano aedlo l a  d letanola neoe- 
sa rla , ajustdndonoa a l  reaultado de la  proyeocién (hOl)
(en loa dos oasos slempre une a eada lado del piano de l a  
moléoula) y a su vas tomando une y otro oxlgeno oomo hld%  
xllioo# obtenlendo# en uno de lo s  doa oasos# una dlamlnu*» 
olén sensible en e l valor de R (reflexlonea (hkO) y (0kl)# 
(h lpétesls G*)
Hlpéteala G G»
0,420 0,448 0,465
'2 0,307 0,347 0,347
'3
0,273 0,323 0,335
Jf
'4 0,363 0,415 0,415
«4 88
'5 0,480 0,521 0,521
'6 0,507 0,537 0,533
0,217 0,255 0,265
'8 0,453 0,470 0,470
'9 0,640 0,660 0,670
'10 0,387 0,403 0,393
'n 0,560 0,566 0,566
Con loa aignoe obtooldoa oon aataa nuavaa ooor- 
denadaa ae oalculé ana afmteala de P earler trldimenaienal* 
Para este  oâloole ae aeleeclonaron laa reflexlonea no te«* 
mande mda que aquellas eon sen 0 In fe rio r a 0#7 oon f  oeg^  
eolado superior a 3 y oon indice k igual a 0 y 1# Interpih- 
lande los valorea de l a  densldad eleotrénloa en l a  Slnte*» 
a la  de Fourier# ae ebtuvleron unaa coordenadaa oon laa que 
oaloulados loa faotorea do eetruotura ae U e g i a un aouer^ 
do R •  0# 41*
Batando an eata sltuaclén  l a  reaoluolén de l a  ea 
tru e tu ra  y pudlendo dlsponer ahora del programa para e l  
cdlculo del Patterson tridim ensional agudlaado para l a  
IB M  7070# deoldlmoe oaloular una s in te s la  da éataa ouya 
in terp re tao lén  nos dié l a  soluclén de l a  aatruotura (XV^2)«
IT-2), S iatesie da Patterson,
1* Introdaoolén,*^
Bebido a l a  naturalasa oeaj^eja del fae to r de 
eetruotura# por la  oual s ilo  podeaoa ebtener e l  médule 
(a p a r t i r  del valor de la  intenaidad)# e l preeeso de l a  
determinaoldn de eatrueturas o rls ta lin ae  ae puede lle v %  
ee a oabe# an general# direetamante per l a  f a l ta  de ee%  
elmlento da la s  faeee de los haoee d ifraetadoe. De no eer 
asl# baa taria  ap lloar l a  eouaclén que eacpreea e l valo r 
de la  densldad eleotrénioa en un ponte
1 ^ .
V(x#y#m) m m. %Z_Z p(hkl) exp { -2rri(hx 4 ky 4 le )f/ y k W <--9- I I
(deduolendo lo s  valoree de los faetoree de eetruo tura a 
p a r t i r  de la  observaolén experimental de la s  Intensldam 
des)# elendo e l resultado de l a  suma de lae  eerlee una 
representaoién de la  eetruotura o riste lina#
Dno de lo s  métodos mds empleades para aoslayar 
e l  problems de laa  faeee ee debe a Patterson  (17), El 
todo estd  bas ado en la  aplloaolén de lo s resultados de la  
te o rla  de la s  series de Fourier, En lugar de los faotoree 
de eetruotura# Patterson hlso use de loe ouadrados de lo s
«• 9 0  #»
alduleo oomo ooefloientee de Fourier; eetos valoree ee ig  
laolomam dlreotamente oon la s  Inteneldadee obearvedae y 
por lo  tanto pueden medlree. La Importanoia de la  a ln te- 
e le  de Patterson ea que e l le  da informaelén# no sobre la s  
peslclones atémloas* pero s i  sobre la s  d latanelaa in te rs -  
t&mleas, Teérleamente, la s  poalclones atémleas pueden de- 
duelrse s i se tlene un oonoclmlento oosgpleto de lo s veetg 
res  Interatéaloos# de todas formas# la  In terp retao lén  de 
una s in te s la  de Patterson suele se r una ta re a  bastante 
flo u lto sa , no exxstlendo un método general de resolueién 
de l e  mlsma#
Es fundamental en le  In terpretao lén  de la  s in te -  
s is  de Patterson# e l reconoclmlento de m&ximos Individu#- 
le s  (ouya a ltu ra  vlene dada por la  expreslént
A ltura de un ploo de Patterson I j  % Altura aéx l-
mo en orlgen). 31n embargo# en estruoturas algo oomplejas 
l a  probabllldad de reoonooer m&xlmos Indlvlduales es muy
peque&a# ya que la  densldad de méxlmos en l a  funelén de
2Patterson  es N /Y que aumenta dlreotamente oon e l némero de 
étomos (puesto que e l volumen de l a  o e ld llla  unldad es may 
aproxlmadamente proporclonal a l  ndmero de étomos que e l la  
oontlene).
-  »  *
5a axproaléa da laa  aarlaa  JT aa tra a  d laaaaie-
aes aa:
V ,    - i z z z  iï{ïna)l*Caxp aTTi (w ♦ wr ♦ iw)
(OTWl T -~
Saparando loe cœ flc la a ta a  hkl y 5 H , raao lta
'(OVW)** ^  ZZZ |?(hkl)| ^[aipj' -2ni(W J + kY ♦ If)}  ♦
* eap j 2 IT 1 {hü ♦ kV ♦ 1W)|]
ya qua
I  (h k i ) |  -  |y (h k 1 )| 
y por oonelgulonte
1 ^  A
P « - Z Z Z l P ( m ) r  00» 2 IT(hU 4 kV 4 IW)
(ÜTW) Y - =
Beta ex pros! én# que ea re a l para todoe lo s  valorem de 9,
Y y Wf es l a  expreslén usual de la  suma de Patterson#
2)a funolén de agudisado,-
Heiaos v ls to  que la  probabllldad de In te rp re te r
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oon éxito  una lUmlén de Patterson aumenta eonaiderable- 
mente eon e l ndmero de mdximoo Indlvlduales resueltos#
,Bzl8ten varias funolones que se han u tllisad o  
freeuentemente en la  deterslnaolén de estruo turas c r is -  
ta lln a s  oon e l f in  de agudlsar l a  funelén de Patterson# 
Ouando un o r ls ta l  se ooaqpone de étomos oon slm strla  es- 
fériea# los valores de |P | pueden se r m ultlplleados por 
una determlnada funolén M(S) y la  funelén de Patterson 
segulré oonslstlendo en méxlmos oon slm etrfa esférloa  
oentrados en loe extremes de los veotores# Légloamsnte, 
l a  moiifioaolén que se pretends Introduolr en l a  sfn te- 
s is  de Patterson# debe se r t a l  que haga e l  oentro del 
xlmo P lj tan  agudo oomo ses poslble# pero s ln  Introduolr 
méxlmos y minlmos subsid iaries que borren o d lsto rslonsn  
lo s mé%j.mo8 veolnos*
Entre la s  funolones propuestas en la  l i te r a tu -  
ra  flguran la s  slguientes (18)i
a) M(S) a ly/j.^ (Patterson)# (IJ)
b) 11(3) = «xp (- 2  4. 3/2 B)3*J (lipeom), (19)
«) 11(3) -  l / i ^  32 *xp 1/2 B)S^](lip8on)
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4) M(S) « l / i  2 S* e:qp F ( -X  4 1/2 3)8* 1
J O  1 P ^
, ) M(S) ■ «xp (-a  S^) (Waseer, Sohoemaker), (20)
t ) M(S> 9 0 S exp (-a 3^), (Wasser)
g ) H(S) 9 0 8* exp (-a 8^), (Wasser)
sl«ndo
2 9#n^a .
B m fac to r de teaperatu ra
a# e y p parémetroa
f  « es e l fae to r atéaioo uni ta r ie0 /V
f^ a* fao tor atémloo del dtoao 11
Z. s  ndmero atdmleoX
N » ndmero de dtomoa
Todaa estas funolones Introduoen mt d rnos y mini- 
mos subsldlarlos (que hay quo procurer que sean lo  mds dé­
b ile s  poslble, para dismlnulr su Influenola sobre otros 
ximos) debido per una parte a la  f érma mlsma de la  funolén 
de agudlaado y por o tra  parte  a l afeoto de tera inao lén  de 
se rie s  (que tlene  luf^ar ouando la  funolén de agudlaado no 
ea substanolalmente oero fuera de la  aona de lo s  dates ob- 
servados).
•  ®4 •
m  rmXm&Xiu m a  estoa dos m tlvo#, estas fuaois- 
ass as GsgQwtsn de msdo d lfsrsats, slsads ssavwalsat# aa 
saâXlsis d« las WLsiWs para s lsg lr  sa ssda sass la  iUasdIa 
mim adssasda#
Csrrospsadlsado ooa lo s  s s s f ls ls a ts s  rnsdlfissm 
das sadstsa  Iss fao torss a t6 d s e s  asd ifisadss
1 ^  9 ^ M{S) % y X
steads y el factor atlstoo del Atoms i y el atmme 
aedtfleado, eon aa faotor de tojtperaturai
-  f^ « 9  ( - I //4 B 8®)
El prodaoto de les faetoree atAsloos sodlfteados 
de lee Atomoe 1 y j, aeria pars la fuselés de agadlsado 
M(S), bt
f  f  9
Ml Mj « 9 [ ( - ^ * | 8) S*]
“ ( Z  -^i)* «19F - •
( Z q )  L  »
7 a%9 #nl#ad*
q  f j  ^ 2
\  ^  “ (Y T )2  ( z. 2^)
»*
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For lo  tanto l a  forma del mAxlmo do Fattereon ea l a  tran a - 
foraada de Fourier de SI este  produoto ee haee ee-
ro on los lim ites  de obserraoldn S^, eatonoes puede la te -  
graree de 0 a oo
F „ .. « -  / S exp (-  -  3^) Z, sen grr 3 r  d 8 # 
r  I  p f
^ exp (-  p r^) 2^ 2j(?)
que nos dard lo s  méxlmos y mini mos de eeta  fUnolén oalou- 
lando la  primera dorlvadai
9  R»,H /P \ 3/2 2« 0 « —2 p r  I — I exp (— p r  ) 2- 2.? y \ n” / * 3
Las soluelones de esta  eouaolén son r  # 0 (méxlmo p rincipal 
F ij y r  « oo (minime)# no dando lugar por oonslgulente a mi­
n i mo subsldlarlo#
A A
Si l^ j tienne un valor apreolable para S # S^ #
es deolr# ouando e l efeoto de tezmlnaolén de se rie s  es sus-
tanolal# entonces la  transformada de Fourier se sdaparA  
sen 3 r
oon , En este  oaso puede aplioarae l a  eouaolén;
8. r
9* -
^mji ** fjggj (hOO) "" ^n^(ROO)J 009 2 TT h%
tiloodo H o l valor néaclmo do h on la  oafora lladto)^ para oa- 
ta d la r  e l adxloo do Pattaraoa# oaloalaodo aeoolonoa a t n ^  
v&a del mlmmo. Bata eouaoljn ea mm aprezlmaolda da l a  eo%
ol6a quo repreaenta la  forma do on ladxinio a iap le  do Patter-*
aoa
1
^ij(xya) " y ZZZ fj^(hkl) f^(hkl) ooa 2TT(ta f  ky 4 la )
Sxiaten tablaa (H« lipaoa# 1953)# ealooladaa con 
l a  forma reduolda y que mueatran los valorea de laa  aeoolo^ 
nea para lo s  mdxlmos de Patterson para diveraoa valorea de 
P*
Con reapeoto a l a  funcidn de agudlaado 0# ouando
éata ea peque&a para 3 , l a  forma del rndxiiso ea
0
P.„^ - - /  « P  /- - ) z z ■•n 2 TT8 r  d 8
“iJ r  /  ( P /  ^ J
que intograda (alrviindoae do varias reduoclonea) aeria i
i jp  \ 3/2 A M
^4 I ~  /  •  p r^) eay {• p a r)
Igualando a oero la  pxlaara derlvada enoontraremoa e l  prl-*
mar mlnlmot
j 5pr axp(-pr^) 4 2 p V  «3q?(^pr^)j» 0
Sllmixiaadb da eat* aeuaelân r ,  ya qua r  * 0 aa a l afalmo
prine ipa l y #%p («*pr^} (par aar tangente a r  » ae
dedaee r^ # — qua deterodaa e l  logar del primer (y an
2p
eate aaao e l dniee) mimlma. Ouando e l efeete  da termina^, 
oida da aerlea debe tenarae an oueata# eate  minime lle g a  
a v a le r mda del 8 ^ da la  a l tu ra  del afalmo priaelpal# l a  
peaioidn de eate mioXmo y per lo  tanto l a  aaohura media 
del afalmo da Patteraen ea una funeléa del parfaatro  p.
Cuanto mayor aea p# manor ea la  anohura madia y mfa aeu- 
aado aerd e l efeoto da te ra in ao ijn  de aerlea#
Para la s  funolonea a# f  y g# ya no ea poalble 
exprasar e l produoto eomo una axpenenolal simple#
Ea deolr# que para es tas  funolonea, no ea poalble oalou«- 
l a r  l a  forma del mfalma, tan oorreetamante eomo para laa  
funolonea b, e y d#
Para la  funol6n g
2^ % -  o 8* f  « tp-(#  ♦ 1/2 B) S®
alendo poalble aproximar f .  f . per una exponenoial# o mfa
 ^ I
exaotaaeate ooao ana soma do dos axponanolalaa 
f  f . * A azp (-  a  S^) 4 B wqp (-  b S^>
Oaloalando l a  Integraeldn da l a  trazwfwmada da 
Baarier aa dadaoa qua e l afalmo da P a tta n o n  raaaltaa&a 
tiana an minima qaa aa dal orden dal 10 # da l a  a lto ra  
dal mfalmo principal# Par lo  tanto paraaa probable qua e£ 
ta  d lt la a  fanoldn la te r f le r a  on los mfalmee veoinoa#
Hemoa v ls to  an e s ta  diaoosldn l a  Importanola da 
108 mfalaoB y olnlmos eabsldlarlos da laa  d la tln taa  fan* 
oionea da agadlaado# debldoa a la  forma misma da l a  fan* 
oldn# reamos ahora la  lnq^ortancla del efeoto da termina* 
o lfa  de se rie s  an la s  mlsmas#
Una de la s  rasones del efeoto de tenalnaoldn da
* #se ries  as la  importanola del prodaoto a S^ # y per
e l le , es neoesarlo, para ana fanoidn da agadisade deters^  
nada, Imponer an lim ite  in fe rio r  a l prodaoto a S^ «
Bsto paede re a llsa rse  eliglendo oonvenlentemente e l valo r 
da los parfaetros# Bn la s  fanclonas b, 0 y d, se oonsigae 
graoiaa a l  par&metro p, oomo paede verse para l a  funolfa 
b, en la  fdrmala
En la s  funeionas a, f  y g a# naaaaario aalg* 
nar an valor a l parfaatro  **a** oon a l mfa mo fin# eoma p% 
da versa para la  fanolfa g an l a  f&rmnla sxpaesta ant#* 
rlormente# Para estas dltimas funclenes, la  ferma del 
jdLiao as una fonolfa del fae to r da temperatura#
la s  funolones b, a y d Inoluyen an a ju s te  per 
medio del fae to r da te i^e ra tu ra , per lo  qua pareeen mfa 
oonvenieates. Un e rro r an la  estimaoldn del fac to r da 
temperatura# provocard una d is to rs lfa  mayor an o qua an 
b y todavia superior an d, debido a lo s  faotores y 
respeotlvamente* Per lo  mlsmo es neoesarlo estab leeer un 
lim ite  progresivamente in fe rio r  para e l  produoto x
X a 3^ para la s  funolones o y d.
3)« S in tesls de Patterson bidlmenelenales#**
a) Hioimos an primer lugar una s ln te s is  da Pat­
terson da l a  proyeoolfa (hOl)* Se oalould oon la s  t i r e s  
da Beaver y Mpson y la  tabuladora IB M  421 (para l a  se* 
gunda suma). Se ré a lis é  l a  s in te s ls  para un v a lo r de g  y 
de w de 0 a 1/2, que oonstltuye la  unldad asimétrioa# dl* 
vidifadose lo s  ejes en assents partes.
Bn la  fig# 10 representamoe la  s ln te s is  de 
Patterson obtenida (babieado superpuesto en e l la  l a  molj| 
oula oon la s  ooordenadas de la  estruotora re sn e lta ) .
De su obserraeién estimamos que s é r ia  may ln tj | 
resante ebtener oaa mayor resolnoién del Patterson, ya 
que, dadas la s  dioensiones de l a  o e ld illa , era may prebam 
b le  que obtuvi éramos oon a l la  l a  orientaolén de l a  mêlé- 
oula#
b) Entre la s  eouaolones de modlfleaoién posi* 
bias (IT*2*2) jusgamos en prinolpio ooxnreaiente ap lioar 
una eouaolén del tipo  que darla  lugar a un fae to r de 
agudisado importante siempre que tuviéramos o ie r ta  segu- 
rldad en a l valor del fac to r de temperatura#
Se oaleulé a l fac to r de temperatura por medio de 
una representaoién de WÜson, dlvldlendo l a  red reolprooa 
segdn e l sen^O en oinoo sonaa y la  primera de a l la s  en 
tr è s  subsonas, Los puntos (log ZP^/Z#^^ en funeién de 
son 9 ) oorrespondientes a e s ta  mena dan lusM r^ a l a  rec­
ta  de pendiente 1,78 y de donde obtenemos e l  va lo r de 
o2B » 2,12 A # Este valor de B, nos pareeid aoeptable, par 
é l  misme y por e l grdfieo (log ZI P ^ / Z  j^/sem^ ^  ) ( f l g . l l )  
donde la s  desvlaoiones de los puntos de l a  re e ta  media son
w  !
1/
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d##preclmble#$ Per e#te$ a peear de que e l métede de 
wileen #e peoe exeete en le  deteredaaeifa de fdeteree de 
tem^ T^ ereture# deeldimee emplemr la  f%umldm de agudleede d* 
Bite elema lUooide ee utilleade per Veeeer y Mhemekw  
(fO) y DemAee y Treeblemd (21) een baee reeultade# ea eg 
truetuaree pareeidae a la  mwetra#
la  eottaoida tleae la  forma#
•i«nle B m 2,1 X® 
e # 4# 3d
2
1/^J« [ Z  % /^Z * Z  \  àwea de adaeroa atémieoe
Z f  ^ # eema do faotorea atdwi#» 
eee pmm aea
2le e  faotorea do agadiaade # te a ld o e  ( | f* |  
agudiaade/ ) v ariaa  en l a  propercdda de 0#7 (pg
ra reflm ionea  oon aea P / /  » 0#H9) a lOd (para re  fie*  
xlm ee ooa men ^ » 0#4g)*
l a  eln teale  ae ealould ooa laa  ^ r a a  de Beever 
y Lipaea y oaXculaiora IB M  421# repreaeatdadoae ea la  
fig* 12.
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Com cm de empemr# Im reeolueldxi ebtealda ea 
e l Pattered# a#&dlaede m  may aoperler a la  obtealda ea 
e l Fattweea eeaeille* Se hem deedeblede aeaae peeitlvaa 
ea dee mdadaee# ham apareelde mdatmee maevee y eehre te#^  
de ha mmeatade eetehlemente la  eeterleided de lee mfad* 
mee exietealee. Ea euaate a la  elatM ie eeM eenpaeata d# 
ana eerie de mfalmee dreularee fermaade eatre e i diver» 
eee hemfaemee*
De la  Imtorpretaeldm de la  efmtwl# apareeld# 
de ana ferma prdetleameate ladlaeutlhlef oaa erlemtaeldm# 
que ee la  tvaeada eehre la  eimteele (hlpdteele à ), em la  
que quedaham Imterpretadee todea lee mfalmee#
Wi dfmere dehe eetar eeatealdo em urn plame# el#g 
de lae deevlaelemee de le e  earhemee a l plmse de la  meld- 
eula gemeralmemte Im fener a 0#0l  X# Selamemte ee pealhle 
eupmer que ee alejem de eate plame# lee  dtemee de emd#»- 
me e l per e l efeete de aplSemdemte# dehide a lee  m tllea#  
eadete urn giro del gmpe imhoxile#
Be la  preyeeeldm (hOl) de la  efmteele de Patteg 
eem* apayeee la  meldeula eeme e l eetuvlera e l plan# de la  
mlema oomtemlde em mm eeeeldm y # , eate ee dehide
al valer tarn pequ^le del eje **h**# per le  que la  meldeula
-  lo é  **
apareee an l a  proyaccién (MA) prâatlaaaenta aim daforma* 
olém oom respecta  a la e  dietamolae rea les  a peear de l a  
Imollmaoldm que e l plane de l a  mlema ferme oon e l e je  
Tode eUo f a c i l i té  l a  In terpretao ldn  de l a  elnteele# l i e -  
gdndoee a la  hlpéteelo A graoias a un examen ouldadoeo %  
ro eenolllo  de la  mlema. Tambldn Molmoe un Pattereon mlnr* 
t i t io o  que nee aflanmd mda adn en ea ta  o rien t a d  5n de l a  
moldcula.
A parte  de esta  h lpéteele no ex le tfa  mde que 
o tra  poelble orlentaoldn para la  moléoula (hipdteela B) 
que en prinolpio  no qulaimoe deeoartar# En l a  elgulente 
tab la  damoe lae ooordenadae de la s  h lpé tesle  A y B# eltuag  
do en ambos oasos e l oentro del dlmero en un centre de a l-  
metrla*
Hlpdteala A Klpéteela B
X y X y
«1 0,402 0,226 0,129 0,228
*2 0,456 0,318 ,216 ,228
0\ 0,416 0,411 ,270 ,322
*4 0,325 0,411 ,230 ,413
®5 0,273 0,320 ,138 ,413
*6 0,310 0,226 ,089 ,322
•t 0,595 0,318 ,240 ,130
•8 0,443 0 ,1 » ,072 ,132
%
0,394 0,124 ,988 ,322
h o 0,938 0,129 ,208 ,042
h i 0,398 0,048 ,992 • u i
Un p # q u ^  tmntee œ n  laa  raflaadoxiaa partaaaalem- 
taa  a la s  dos a jsa  nos daaearté la  h lpétaala B dafladtlvm wg 
ta , oonflrafadonas a su vaa la  A (R » 94 y 32 # rsapaotlvamag 
t a ) .
a) Una raa raaaa lta  la  proyseolfa (W l) as daeidié 
oaloolar una s ln ta s is  de F a ttarson para l a  prayeoolfa (h&O).
Sa d lr ld lé  éX aja an qulnsa parts  y a l  g  an aaeesta p a rtsa . 
Sa aodifloaroa le s  ooafielentas de Fatterson au ltip llo fadeae  
por la  mlama fonelén de agudisado que emplesmos para l a  p re- 
yeeoién (hOl). Se oalouli oon l a  I  B M *421 (flg* 9).
Fera su In terp retao lén  se dlbujé una funolfa minima# 
obtenléndose de la  misma unas eoordenadM **y* que postérleiemeji 
te  bubo de abandonar. De todas formas au in te z p re tæ lé n  alsm* 
pre sé r ia  muy dudosa, por e l  eaoaso ndmero de tirminos exqplwm 
dos y por l a  superposloién tan  grande em lstente en la  preyeu* 
clén  (bbO)t oomo puede verse en es ta  preyeed én de la  estrue%
-  10#
ra  raau e lta  (fig* 2.5 )
d) S lateala  d# Fatterson trld lm ew ional. -  Se hiae 
e l oéloule eon e l erdenador IB M  7070#
Se toaaroa aeccionea a le  largo del e je  di«* 
▼Idiende dieho e je  en ve ia te  partes# Orao por la  a io e tr ta  
del Fattereoa# tle ae  fe te  im plane de re f le x ifa  ]^&ra #
« 1/2# ee ealcularen eolameate ease eeeoienes# Sa eada 
eeeolfa ee ealool# de 0#00 a 0#90, para y de 0#00 a 
1#00 para "w".
Se medlflearea lo s  ooefioleatee eon l a  mlana 
fUnolda y parfaetros que ea la s  preyeeoloaee, efeetofadeee 
este  cdleule tambldn ea e l ordenador# He ee quit# e l mfal* 
me ea e l orlgen# ya que ea la s  preyeeoleaee se v l i  qua as 
afeetaba a l  slquiera para la s  d ls taae las  mfa pequeMas#
La la te rp re tae ld a  de e s ta  s in te s ls  de Fattereoa 
t r ld l  menslonal se r l é  fa o lllta d a  por e l ooaoelmleate de 
la s  ooordenadas y **s^ # Como una u lte r io r  oonflrmaeifa 
de estas ooordenadas y oomo una primera e^proxlmaelfa ea l a  
la te rp re ta o lfa  del mlsmo, se estudlé l a  equlvalenela entre 
los mfalmes del Fattereoa y lo s  correspoadleates a  la s  d ie - 
taaolas lateratdm loas *
Ea l a  fig# 13 rapraaeatamaa eaqaamàtlaamam## ##» 
ta  s ia ta a ls  da Fattaraoa trld lm aaalaaal ooa la a  vaatoraa 
aa lo s qua se has# su estudlo e la ts rp ra ta e ifa  y qua a l lg  
remas mfa adelaate#
Ea e l grape espaolal FE^/a# la s  ouatro puatea 
équivalentes
A % y a
1 % ÿ 1
0 w **y i
D *4% &-y a
IT a le s  j^bdmes Barker y m  Bar^
Mfalmes Marker
u ▼ w
AB 2% 2y 2s
AC # 2% i l<»2a
AD * W y 0
Mfalmes no Barker
AA h - j V h
AB h + 'j yi+yj ■l**4
AC V h " * yi-y^+l ■i**4
AD yi+y^-i *l-«4
gedes e s te s  pastes (U# W) se  enoeatrasea  setose
i
gCir-k.U
5
I
< B
!Ü,L(v^ B
^  *  A A
^  c:i cocii
i  ^:cC
g
1
p
fodo» M tw  w) a# m&eamtrmma aatoa
mbdlma# mtstm Imm aeeelam# oalouladaa (T)» oomflmmM## 
0MO aim da aapaarar la s ssaxdaaadas jg y g# faabiin a# sW 
tixta slgaaa idM sobva la  iao lln sa iia  d# la  a slisa la , sa» 
ms par sjaspls# qua laa aaapbms# 0 #^ 0  ^ y Og ## smsma*#» 
baa sa aa mlsms plaas y # at# Qasdaba mis daâasa a l sIm  
da la  malécMila alrsdsdor da este sje# la  situaaida da la  
asldoula y la  p asleiia  da las axfaamas# Par data y yam eg 
tamer valaras ads ym aim s da la  ooordaaada aa ymaadl# 
a aa astadla mda datallada da la  sfataala*
Pars ajaooatmr la s  valorea da la s  aaar&amdms da
lo s dtomosf oomo eoooaamss das da alias# padaaaa yroaadar
par paras da dtomos rasalviamlo s ls ta sa s  da dos aouaalaaas
asm dos laadgaltas# Por ajmpla# obaarvasda lo s  mdalmos aa
sarksr, oaaooaHa oas a l  v A ar da I s  aaardaasAs g  da la s  d%
mas i  y Jf s i  eomoolarsmss la s  inaramaatas (y. » y ) a» 3
4 Pj) as daoir a l  adadmo aa Rsrkar M  m a  a l  mdmima AS 
a AD# Oomo aa mdjdmo aa l a  s fa ta s is  da P sttam aa  dafima a l 
mddalo# dlraaoi&a y saatldo da ua v a o # r  qaa sa aarraspasm 
da son otro vaator an la  rad o r i s t s l im  qua mas dos Atmas,
d e b c r e m o s  r e t k c l o  n e t r -  / n A y - i w i o S  J e . h  i 'eJoÇ a  u . h  |>«iir d e  A . t o ^ o %
an la  mlsms y an d ls tin ta s  moldeulss da l a  a a ld iU s  nnidsd* 
BKlatiando an I s  maldoula s n l l la s  bsnodniaas# pa#
dam s abtanar e l v a la r yam a l Inoraneiito da **y** (o da 
a tm  aaardanada) oaa mayor ymalaldm# ya qua yar aa r Im 
moliaula ylema y aar urn yollgano regular# loa vaatoraa 
qua daflmam ouolqulara da laa dlataiiaiaa (a rla taa  dal %  
xAgaaa a oualqul»m da laa  dlagaaalaa) aatarAa am urn yla# 
aa# farmamdo aua axtramaa una alroumfammala# Par l a  tag 
ta# yadraaas rapraaamtarloa am uma yroyaaoldm aataraagxjl 
flam# tammmrio mutoaaaa a l  valo r pare a l  Imaramaato y^  ^ # y  ^
amtre la a  ooordammdma da aoa dtomoa# no par ymraa da Ata» 
ma# oom iadapeiadamoim dal raato  dal mmllla# alma daapula 
da mjuatmr data am oomjuato#
Sa aettidiarom am primer lugmr# ol oomjumto da 
vaatoraa ralmtlvoe a laa dlatamclma omtra Atomoo oomtiguoa 
y antra Atamoa mltarmoa# am ol mmllla bamoAmloo* I# aafa» 
rm aarraapamllamta m una diatmmola datarmlmmdm# aatard am 
amda aaoolAm dal Pattaraom fonamodo uma oiroumfaramala# %  
ra oomooar loa ra iloa da laa olroumfaromolaa am laa dlatlg 
taa aaoolamoe debldoa a las dietamelaa am aatudlo# aal aa» 
ma al Amgulo oorreapamllemta am Im yroyaoolAm aataraagrA# 
flaa# dlbujamoo am la mlema eaeala am qua aa dlbugA al Pat- 
taraom (1 Ê * 1*) al grdfleo da la f ig . 14# qua mo aa mAa 
qua tarn plaao qua oomtlama al aja  g  y am al qua a$#raaam laa 
aaoolomaa a lo largo dal miamo rapraaamtadma por raotaa y
%0
6/7  f /c f /7 //% 7  z56/7r(f/7/r6' /T/77J 
.^rc7/&? y /7 -  y  6/Z7.
/• -  y / 7 / 6 / y 7 / - ( f A f 6 /^ /7
y ^ y k c f^ ;/?  //'//y//?7<f/7j'/b/7<;^// c4 y /:7 /7 r/^  
^ /  ^ /7 / /% 9  y ^ r < f /7 / ' r < 9  6 / 7  ^ j " /9 /7 /Y r
»  m  #
Iss m forma oorrespondi omtM m distsnoiu latoratAmlos» do»
tormlnsdSB# euyo» Imtoroooolonoe oon ol pXmo foxwm d r m g
foronoloo. A oontlmmmMAm exponomoo e l radio y #1 Angulo %
orrospondlinto para oada oooolAn y d letanol*  (1 A * 2#9 om)
il 6m °1 • Ogrmdlo*
■ 3,40 em 
ingulo
®1 - ®j
Mdl*
• 5,88 mm 
6ngttlm
/«O 3,40 0 5.88 0
3 3,32 9 5.80 4,5
< 3,20 17 5,70 9
9 3,00 26.5 5.6o 14,5
12 2,74 36 5.45 19
15 2.30 46,5 5,25 25
18 1,55 63 5,00 30
ai 4.(0 36
24 4,25 42,5
27 3,70 49,9
30 3,05 58
Trmmodao esta# elrounforenolao (ooa eontroo oa
x * » 0 y « « 0 y  60/60 para tomar 18ô®) llevamoo lo» valoro# 
que adquioro l a  Ctuiolda do Patterson a lo  largo do oXlas a 
la s  dos proyoocionos ostoroAgrafloas (flg* 15) para la  d is -
w
I I
\6
II
CN
^ 1X6 ^
tazioia entre étomo# contigaos del an lllo  f  (fig# 16} para 
itomos altemoB# Se haa tornado solameate lo s  valorea poa& 
tlvoa de l a  foncidn de Patteraon#
Sa la  proreoeléa eatoreogr&floa deblda a dteooa 
ooatlgaoa ea el a a lllo  beno6alco apareoea eoatro mAclmoa;
B, e l que oorreapondea la s liataaolas h - h 7 O4 -
0 rt « n « w ®5 “ °6 7 Og - s
A y B « M ♦! n J 0 ^ - °6
SI aâximo D, que ee alaAtrioo de l a  porei6a de
m6%lmo que compléta À, apareoe por s in e tr la  en (lo  nla^
m© que los otros mdxlraos, debido a la  siiaetrla del P atter^  
soa ooa planoa de reflex ida  @a y 0 e Tealendo eg
to ea cueata hemoa traaado sobre oaa p la a t l l la  de Wulf e l 
olroolo mâxlmo que màm ae aproxlma a lo s m&xlmoa In terpola 
doa en la  proyeociéa estereogrdfloa# La iatereeooi6a de %  
boa (olroolo m&xlmo ooa lo s mAxlaoa obteaidos ooa loa valg
ree de la  a la te s ls )  define l a  coordeaada Y de loe méxlaos
debldos a distanoiaa entre oarbonoe contiguea ea e l an lllo  
benoânico# Loa valorea encontradoa ae mueatraa en la  ta b la  
sigu ien te.
ui
I
^ .S
II
I!
II
i l
-  w  m
0 T f
®1 “ ®8 4 8,9 ♦ 9 5,1
®a - ®3 "" 2,3 0 ♦ 5,6
®3-°4 • 4,1 4 < - 0,4
®4-®5
* 8,8 * 9 - 5,9
®5“ ®6 * 2,8 0 - 9,5
®6~®1 • 5,9 1 « 0,1
TSxk la  proyaoolAa a«t#re4grafloa oormapoodia»* 
t#  a la  iiG taaela atitra Atamoa e&t#maa# aparaaan loa af  ^
xiaaa S# f  y 0 aobidoe a laa  dilataaoiaa aatm oaÿbonoa
°2 “ ®6 ^ ®5 “ ®3* ®i •• °3 " ®4 ®2 “ ®4 ^  ®1 ** ®5
roapaotlTazaanta* 9# ha $M##to tamhlla a l oiroala mW#o
(daapoia àm pam r pa» m im ttim  ooa aaapaato a  y « 0 al
xiao 0 )# aaoomtMWa laa algalaata# yalaraa para la  aoor»
daaada T da laa vaataaw aarraapaadlaataa#
H.H.A. 0 7 W
®l-®5 - 7,7 ± 8 4 9,6
®l-®3 0,6 i 9 430,7
®8-®4 - 7,8 1 8 4 6,0
°a • ®« " 8,4 i 12 - 5,0
®3-®9 - 8,3 i 11 •• 5,1
®4-®6 — 0,6 1 9 «•31,0
0am V## Ismllmdom valorem q,ao mupoama dlferear# 
elms omtre ooordoaadam Jm f  (dobldom a imfadLmom no
j
Harkor AA), dohomom onooatrar valorem quo oorrespozuiaa 
a l a  muma de lam ooordeoadaa (eaAre dtoaoo, qae ea eate 
oaeo ya no perteneeerda a la  mlmaa laoldoala), Podeaom 
bomoar lo s  adalaom ao Barker AB o AD. l a  forma prdotiea 
a l r e a l ia a r  es ta  aegaada parte  em la  Imterpretaoidm del 
Patterson, ha oomslstldo em lle v a r  sobre um papal trams** 
parente la s  ooordenadas oomoeldaa 0, W de los ndxlmos mo 
Barker AB y btisoar en tre la s  seeolomes del Patterson, 
aqaellas em que exLstam adadaos oolnoidemtes oom loa p%  
te s  maroados. Para la  distamola oorrespomdlemte a dtomos 
oomtiguoa, se ham identifioado  los mdxlmos no Barker AB 
em la s  seootomes V *• 0/60, V « 9/60 y ? « 18/60 y para 
la s  distamoias entre dtomos altezmos em V *• 0/60, ? * 15/&) 
60 y T » 30/60 ( f ig . 13)1 oomo puede verse em estas t a ­
blas*
Oarbonoe oomtlguos.
0 V w
®l-®2 8,3 9 27,1
®2-®3 7,7 18 17,4
®3“ ®4 15,5 9 10,4
®4-®5
23,8 0 15,5
O5 - Gg 24,4 9 26,5
Cg -  Ol 16,7 0 32,1
ISO ^
O m A o a * #  a l t w m e #
_____ 5 _______ 7 ______ « ......
O l - O j 19,9 0,30 86,6
®a-®6 13,8 0,30 27,0
®l-®3 10,6 12 81,9
®2 - « 4
13,2 19 16,0
®3"®9 18,3 30 19,9
®4 - « « 21,6 30 21,0
Gem le e  veloree T de lee  mWame no B m rk m t 
AA y AS, pedejoee deduelr le a  valorea de la  eeordenada 
2  de loa dtemee del a a lllo  benedalee# Se eetab leeleroa 
la e  e l# le a te e  relaoloaea#
• )  », ♦ y« •  -  9
. _ _ .  » i * -  * » •  -  7
»! •  ».
»4 ♦ »5 “ 0 
» g - » 5  "  9
»^  " - 8,9; y_ «
8 * »g " 3 s », -  -3»6 -  »1 -  8 1
-  m  -
^ 3 - ^ 4 m S
Con Xo8 valere# dedaoidos de eet## relaoioaee 
y otrae se rie s  mis ooao Goaq^robaolds# se ebtavleron Xos 
slguientes valores pays Xs ooordensds % de Xos osrbonos 
del anlXlo
^1 -  2,5
8
^3 “ 8,2
“ 2
^5 3,5
^6 3,75
Con respeoto a Xos dtomos de oxlgenof se idenr* 
tif io a ro n  Xos màximos re la tiv o a  a Xas d lstaao ias la traao»  
leoulares 0^ 0^^ y 0^ ~ 0 ^  entre Xas seooiones V « 0/60
y V * i  3/60 (fig# X3)f ebteniendo Xas reXaclones
♦ 5,0
10 ♦ ?fO
- 9,t
6,7
Con la  ayuda de o tros siâximos, para p reo lsar ee^
-  It2  -
to8 valor## a#l coito lo# rolativos a los meHXo## podia* 
ron obtanorso an daflnitiva las algalantae ooordanadaat
X T Z
0,4060 - 0,0417 0,2316
0,4545 - 0,1333 0,3160
0,4166 - 0,1367 0,4108
«4 0,3263 - 0,0333 0,4166
°5 0,2776 0,0583 0,3250
°6 0,3143 0,0625 0,2340
°7
0,5508 - 0,2333 0,3096
°8 0,4468 - 0,0417 0,1285
0,2563 0,1625 0,1401
®10 0,5175 0,0833 0,1235
°11 0,4030 - 0,1117 0,0513
Obtanido el faotor de aouerdo ooa eatae ooor* 
danadaa 2  I  laa g, j| deteralnadas an bldlmanaional re* 
salti ear da H « 0,33 para 958 pianos, per lo qua flna* 
llaamoa la interpretaoida da la mint sale da Patterson, 
paaando a raflnar estas ooordanadas mediants slntasls da 
Pouriar.
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IT-3)* Halinamlento de Xa eotruotor»,
1« Per s in tea ie  de Pearler*-
Jam s in te s ls  de Pe# es deelr, oalouXadas eon 
Xos TsXores de le s  faster** de estruotora observados» se 
atlX lsan ampXlamente, tauato en dos oooo en trè s  dloenslj^ 
nes$ en e l reflnam lent. de eoordenadas en l a  détermina- 
elén de estruoturas* Sn esenola* consiste en l a  evaloa» 
elén de la  densldad eleotrdnioa en pontes deflnldos de 
ans red eon translaoiones» generalmente de 1/60 de la s  
a r is ta s  correspondlentes de la  o e ld llla  oaldad y determl* 
naoldn de le s  mdxlaos de l a  densldad eXeotrdnloa por Inm 
terpolaolén grAfloa o por odloulo entre le s  valores de la  
densldad eleetr&nloa de diverses pontes prAxlmos a l aâart- 
mo*
Se rea llsa ro n  tr è s  s in te s ls  de P earler trldlme#* 
slonales en e l ordenador I  B H 7070 con sa lid e  de dates 
noaérloos para ana mayor segurldad en l a  interpolaol&n de 
lo s mdxlmos (t&nbldn poeden obtenerse alfabétloos seg&n 
on oédlgo senolllo)*
La primera s ln te s ls  de Poorler es oaleolA oen 
le s  signes de le s  faotores de es trac tu ra  obtenldes en la
* 124 •
hip4teai8 derlvada de la  Interpretaol&a del Patterson trld i*  
mensional (H » 0#33)# Las secclones de este  P earler se eal* 
oolaron a lo  largo del e je  b. Para oalcolar la  onldad a s l-  
mdtrioa* en este  ease ana molfoala, se hloieron 13 seoolo-n 15
nes entre -  ~  y 4 — ooa In tervales de 3/60* Do a #e to*
60 , 60
m6 de 0/60 a 30/60 y dojg de 10/60 a 40/60 eon e l f in  do o^ 
toner todos los dtomos porteneoientes a l a  mlsma aol6oola* 
Bata s ln te s ls  do Pearler so oalodl6 con todas la s  re flea lo *  
nes observadas exeeptuando aquellas eon P, oaloulado manor 
de 1,0 y sen 9 mayor de 0,7#
La aegunda y teroera  e ln te s ls  so oalcolaron para 
lo s  mlsmos Intervalos de %, g, aomentando e l ndmero de 
reflexlones has ta  sen ^ «• 0,9 y en la  te ro e ra  s ln te s ls  no 
exeloyendo mds que la s  reflexlones con P oaloulado manor do 
1,0 (lo  mlsmo que en la  segonda sln tesls)*  Bn todas a l ia s  
so obtovleron naevas eoordenadas por Interpolaoidn do los 
méxlfflos de la  densldad ele<Ptr6nloa por e l  mitodo de Booth, 
quo s lrv le ron  de base para los odloulos do faotores de es* 
trao to ra  y la  s ln te s ls  de Pearler oorrespondlente*
Los nuevos aouerdos obtenldos eon la s  eoordenadas 
Interpoladas faeront H « 0,28, H » 0,25 y R » 0,23 para la  
primera, segunda y teroera s ln te s ls  de Fourier respective^
* 125 -
mente#
La flg# 17 es usa repreeentaoién del te re e r 
fo u rle r  tridlmenslonal* Oada dtomo #e ha dlhujado segda 
la  eeool&n en que ee eneuentra e l mdxlmo oorreepondlenr 
te .  La densldad eleotrdnloa adqulere un valo r del orden 
de 2«900 para lo s  admîmes de los dtoaos de wclgeno y del 
orden de 1*600 (entre 1*400 y 1*700) para lo s  dtomos de 
oarhonof naturaloente estes valorem se re fle ren  a una eg 
sa la  re la tiv e .
Se ealoularon oon la s  ooordenadas de la  teroe­
ra  s ln te s ls  de Fourier todas la s  d lstanolas In fe rlo res  a 
o4 A, eneontrando para todas e lle s , ta n te  Intramoleoula- 
res  ooao por puente de hldrdgeno o de Tan der Waals, va­
lorem aoeptables# Por ejemplo la s  d lstanolas 0 -  0 en e l
0
a n lllo  benoénioo osoilaban entre 1,373 y 1,405 A, la s  dig 
tanoias 0 - 0  met l i e ,  resu ltaron  del orden de 1,544 %, 
0 - 0  oarboxilo 1,509 A y por dltlmo la  d lstano la  por pueg 
te  de hldrdgeno 2,668 %. Unloamente esdetla  o le r ta  duda 
respeoto a lo s  oxlgenoss oudl sé ria  e l oarboxllloo y oudl 
e l  h ldroxilloo  ya que la s  d lstanolas 0 - 0  oalouladas pém 
ra  lo s  dos oxlgenos eran may pareoldas (1,250 y 1,256).
Los signes de lo s  faotores de estruo tu ra  ealou-
;
1
d
a
I
i
I 1 1
1 Qj$ -V
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•yXados oon la s  eoordenadas obtenidas ea *1 3 fo u rle r no 
presentaron apenaa oaablos oon respecte a l  edloule ante*- 
r i  or {except nando unas ouantas reflexlonee oon on f æ to r  
de eetruotura oaloulado may pequede) per le  que paeame# 
a re fln a r la  estruotura per s ln te s ls  de dlferenolae*
2. Por s ln te s ls  de dlferenoias*-
Lflus s ln te s ls  de Pourier de Pe# Xleran Inhereir» 
te s  una se rle  de errores, oomo son los debldos a l a  es- 
cala de le s  Po# los de medlda j  espool aimente lo s  de te r  
mlnaol6n de series « 0no de los aAtodoe para oorregir eg 
te  efeoto de te%%lnaol6n de series# l i e r a  oonslgo una 
s ln te s ls  cuyos ooe f ie l  entes son los ra lo re s  de (Po Po) 
Estas s ln te s ls  tlenen  una se rle  de propledades que la s  
haeen particularmente d t l le s  en las  &ltlmas etapas del 
reflnamlento de una estruotura# Ademds ex is te  una re la -  
ol6n muy Isg^ortante entre los resultados obtenlios por 
estas s ln te s ls  y los obtenldos por mlnlmisaolAn de 
H =• Z •  (fo -  Po)®.
31 en una se rle  de Peourier no ex iste  e rro r de 
terminaolén# e l tomar oomo ooordenadas de un âtomo la s  
correspond!entes a l punto de ladxliaa densldad e leo trd n l-
c e t . jv k, c k ' Fo , hiîM€ ( o t , \ c >  -.-esu'clÂrt J - fa  cwx
2T ^ ^  J  \  Jst  r  ( O  l ' f  a - c i o  ^ {<; S e x i S  V io  < c w f » € w e  I v i A S
( V f  i io Ç  S i  r k  £ \ i  C o e y d ü
C  0  y  M 0  /  ^  f e \  y i i  f  y  (  k t  C  €  C  O 'X X i ' t  — —  -  — - - -  — '
m  #
ea en l a  afa tea le  de Pe# tien s  logar l a  M uta iaae ifa i ae 
de la  t a m t i n  J .  ^ ( le  Pe}^ aime de l a  f m m t i m
1 , m ' 4  31 2T  ? (Te m# fe)^ 4 Z  %
1 <-? t
Para mlalmlaar e l  primer tlM la a  de e a #  « w e ^  
aidai le# eeerdeaadaa de tedee loa  dtemaa dabea temarae 
de t a l  forma que l a  peadieate de D (^ ** ~ X ) '^eada a
eere ea e l  eeatro de oada uao de loa dteaea# la  deelr# que 
la  a la tea ie  (fo -  fe) prepereloaa uzma eeordaaadma que 
aea aacaetaaeate la a  atemaa que ae ebteadriaa aplleaade a l  
aé to ie  de loa alalaoa ouadradoe# a l a l  a p lie a r  eate  dltl*» 
aoi aaleaâraaoa a oada ebaervaeiéa e l  peao a rb lt ra r ie  
w # r  (ea lugar de ua ra lo r  la re reaaea te  preporeloaal
a l  euadrado del e rro r probable del eerreapondleate Pa# %  
me ea laa  eeuaoioaea de mdalmoa ouadradea). Ouaaio l a  
eoordeaada tomada para ua dtomo ao eetd  ea ua puato ooa 
peadleate D -  0# debe eorregirae ee ta  eoordaaada ua var* 
1er
■ ■ ■  V” A / ( ^ x ‘ X -  I V , . ( | £ ) ‘
dedueido per coaaideraeloaee geomdtrioaa eobre la a  llaeaa  
de a i r e l  f^  i > I>
Ea laa  s la te a le  (Po •* Pe) bldlmeaaleoalea raauj^
-  IÊ8 m
t a  ouy aenoiUa# oedlante o le rta s  apraxlmBelonaa, l a  ap ll- 
oaclén de e s ta  f6rmala para oalcolar la s  oorreeolonee de 
los dtomos. Bn la s  s ln te s ls  trldlm ensioaales ré su lta  mÊm 
oonreolente evaluer independlentemente la s  oantidades
(% ' m  1 { ü i
y ap liear l a  eouaoldn an te rio r. En e l ease en qua le s  
e jes  erista logrdfioos no aean ortegomales# la s  oerreeeig 
nes vendrdn dadas por la s  eouaciones (para %$ y# s)
que en nuestro easo no hemos aplioado por se r  e l dnguXo B 
auy préxiitto a 90®.
Al re a llsa r  varias correoeiones# llevando la s
/9 D \
poaiolones atémloaa a valores prdximos a se rs  de I g ^ j  
habrd eliminado e l e rro r de terminaoidn de series# ebte­
niendo por lo  tanto ooordenadas s ia  es te  e r re r .
Suponiendo para un dtomo un fao to r de te 2iq>eratg 
ra  iaotrdpioo# s i la  vibraoldn td n lo a  es anisotrdpioa# 
la s  llneas de densldad eleotrdnloa constante serdn 
circulares# ml entras que la s  oorrespondi entes a ooim
-tante# tendrén que se r  elip tieas#  por le  que l a  s ln te s ls  
(fo -  fo) mostrard alrededor de este  dtomo dos mlxlmee 
simdtrieoa positives# separados por dos negatives#
Se oaleold una s ln te s ls  de dlferenolas en l a  
oalculadora IB M  7070 para todas la s  refXexlones# exeeg 
tuando aquellas con sen 9 mayor de 0#T y la s  re flex lo ­
nee para la s  ouales l a  dlferenoia fo -  fo era Igual e 
mayor de un 20^. Se ealoularon seooiones a lo  large de 
2  de 3/60 en 3/60 desde -18/60 hasta 24/60.
Del estudlo de e s ta  s ln te s ls  de dlferenolas se 
oonsigold por una parte# e l reflnamlento de la s  eoorde% 
das de algunoe dtomos de earbono y oxigeno y por o tra  la  
looallsaoldn de varies dtomos de hldrdgeno#
fe ra  mostrar oualltativam ente la s  eorreooiones 
efeotuadas en algunoa dtomos# présentâmes la s  seooiones 
oon 2  Igual a 51/60# 60/60# 6/60 y 12/60 en la s  figuras 
18, 19# 20 y 21# donde puede apreoiarse l a  sa lld a  de da­
te s  alfabdtioa (en l a  que se ha t  rasade algunas lln eas  
de n ivel) del programs de s ln te s ls  de d lferenolas (6 de 
fourier) para e l ordenador IB M  7070#
SI dtomo de earbono 0^# estd  situado en tre  la s
ocCTIO.N Xi# 51/ 60 --- X
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seooioiies cormepeMl emtes a y «• 97/80 # y # 60/80# Ea 
•9taa dee #1 dtamo 6^ ## aaratatsm  #m m m
d« dsMidad elM trW ^a# poaltiva auy# #8adL#a Mama «pro- 
xlMdamaat# la  mi#M oaardaMda # dal itama 0^ y an VM 
Xar saparlar para la  su Eata Mama tla a a  valor Mb aaa* 
aada am la  aaaoldm y * 60/60 qua mx l a  oaaaida. y # 97/80# 
fo r  ooMlguiamta a l daaplaaamiemto qua daba daraa «1 6m 
tamo Og aard am a l aaatldo da auaamtar la a  aaardamda#
% a y#
EX dtoao da aarbama C # altuada M tra  la a  aaa-D
oioaao y # 3/6o a y #  6/60 aa amouaatra# la  Mama qua 0^ 
am soaa da damaldad a laa trlM ea  p aa ltlv a  a l borda da ua 
ndxl^aa qua tlaaa  au Mama oaordaaada a y qua aumamta au 
valor (mra laa  aaeolaaM oau y maor# fo r  la  ia a ta  daba 
daaplaaaraa a l  dtoao 0^ aumamtaMa m  aoardaaada g  y d ig  
Mauyaaio la  ooardemada g .
El dtomo da oarbaao Og# am  y # 12#g/60 «para*» 
00 am l a  aaaolda y # 12/60 am um mama frameswenta aag@m 
tlv a  qua M axtlemda am la a  doa aoooloiia» ooatlguM 
y # 9/60 a y #  19/60 auaqua am la ta  oom maaoa IMamaldPd» 
Prlxlmo a eata Mbdmo magatlvo# axlata uAmdMmo paaltlvo  
da ooordamadaa (30/60# 12/60# 5/60) aproxiaadaaamta# laa 
llaaae  (j^ ) oomatamta# qua paaam prdxlaaa a l  dtcM  0^
sea psrpsBdieulares a s #  ot# per le  que e l  desplam sdsa^ 
to debe se r  en e l ssn tido  de aoasatar la s  eoordenadas g
le s  des dteass de exlgene taiabila baa sldo ee- 
rregides ea e s ta  s ia te s is  de dlferenolas» El 0^^, oosq^reg 
dlde entre la s  seeeloaes y # 6/60 e y * 9/60 se ba eerre- 
gldo tenleado en oueata e l isdaciao de densldad e le e t r la l -  
oa situado prdxlmo a 11 en l a  seocléa y m 6/60 y que an- 
meata ea la s  seocloaes aaterlores» SI 0 ^ ,  estd  situado 
ea seaa fuertemeate negatlva (seocléa y # 91/60) que d ls -  
mlauye para l a  se solda an te rio r  y # 48/60# apareeleado ea 
data ua mdxlmo positive# la s  oorreeoloaes p rlao ipales psm 
ra  este  dtomo ban tealde lugar ea la s  g  aumeatdadola y ea 
la s  2  dismlauydadola#
Oomo hemos v is te , la s  oorreeoloaes ea oasl te -  
dos loa dtomos haa tealdo lugar sobre la s  g  y espeolal- 
meate sobre la s  sleado ea eabblo la s lg a lf le a a te s  la s  
oorreooloaos sobre la  oeordeaada g«
Ea euaato a lo s hldrégeaos# debea apareoer ea 
l a  s ln te s ls  de d lferenolas, ya que# as habldadolos te a l­
do ea oueata en e l edloulo de le s  faotores de estruoturas 
l a  s ln te s ls  f^ -  f^  ao lo  es para silos# sleado una slmm
-  w  ~
te s la  de fourier normal oon l a  ventmja de que loa de- 
m&a dtomos no lafluyea en la  posloi dn de lo s  hidrdgsMS# 
En efeoto apareoen mdxtmos en la  e ln te s ls  en la s
posiolones en que aproximadamente deben e s te r  situado# 
los bldrdgenos, mostrdndose mds olaramente le s  unldos a 
loa oarbonos del an lllo  benolnioo* Corne oosprobaoldn de 
que estoa mdxlmos son debldos a lo s hidrdgenos# hemos ea^ 
oulado la s  posiolones #ie deben ooupar tedrloamente lo s  
mlsmos, suponiendo que l a  d lstanola C -  H es 1 S y que eg 
tdn sltuados en la  prolongaoldn de la  diagonal entre e l 
earbono correspondlente y e l opuesto en e l  a n lllo  benod- 
nloo. En la  tab la  slgulente damos la s  ooordenadas de es- 
tos trè s  dtomoe de hldrdgeno, tan to  en la s  posiolones o«Qw 
ouladas tedrloamente ooao en la s  obtenldas por loa mdxl- 
mos de la  s ln te s ls  f^ -  f^j
Ooordenadas ted rlM s Coord* de l a  e ln te s ls  f
X Y Z X T Z
«3 0,448 -0,233 0,469 0,460 -0,233 0,440
0,288 -0,053 0,483 0,245 -0,100 0,462
H5 0,218 0,140 0,335 0,225 0,175 0,317
■ —-n - - ____r_____ ------------------------------mwnrrmm1—
Ademds de lo s  mdxlmos (en la  s ln te s ls  f  -  f^)o ®
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que correapoMen a oorraaolonaa que naoaaltan la a  eoorda- 
nadaa da algunoa âtomos y de loe m&xlmoa que eoimapajadaa 
a lo s  dtomoa que no sa tuviaron en ouanta en e l oAleule 
de loa faotores de estruotura, ea deoir le s  dtomos de h i-  
drdgenOf apareoen otroa mdxlmos, algunoa de loa ouales re -  
velsn una o le rta  anlaotropla en algunoe de loa dtomoe, %  
me veremoa mda adelante en e l eatudio de la s  a in te s la  d l-  
ferenolales efeotuadas*
De esta  s ln te s ls  de dlferenolas obtuvlmos la s  
aigulentes ooordenadas*
X T Z
0,4030 - 0,0308 0,2290
0,4526 -0,1392 0,3149
0,4128 -0,1522 0,4074
«4 0,3280 -0,0470 0,4160
S 0,2799 0,0655 0,3296
Ce 0,3170 0,0699 0,2342
S 0,5460 -0,2647 0,3130
«8 0,4444 -0,0234 0,1282
s 0,2620 0,2050 0,1425
°10 0,5170 0,1%0 0,1211
0,4041 -0,1777 0,0520
— 13$
«3 0,4480 -0,2334 0,4620
=4 0,288c -0,0534 0,46)0
=5 0,2160 0,1404 0,3350
Bfectuftdo e l  edlcttlo de loa fiaetorM da astruCH 
tu ra , obtavlmoa un aeuardo H m 20,5 Bn auanto a laa dia 
tanoiasf todoa loa yalorea oorrespondiantaa a la s  dlataa- 
claa 0 -  0, tanto beneénlcoa oomo metillooa o MrboadÜLlaoa 
alguen elendo oorraotoa* laa  die tanolaa 0 - 0 ,  qua eon laa 
ooordanadas reaultantes da la  ill t i n s  afn taala  da aran 
Igua l ea, no dlferencidndose por lo  tanto a l ox fge^  WLdrs- 
x il iso  0 sarboxflloo» se nan aaparado# siendo la  manor la  
oorrespondlente e l dtomo de oxfgeno 0. *JLu
Hfeetuada esta  primera e in tsa ls  padlamas habsr 
raalisado una aegunda s ln te s la  de f .  -  f  , pero puaato aV 0
punto e l programs de a in te s la  d lfarenc ia l para a l oaloula- 
dor IB M  7070, homos recurrido a d l, ya qua da a s ta  forma 
refinamoa tanto la a  ooordenadaa oomo loa faotores de tw %  
ratu ra , adn an e l oaao an quo la s  vlbraoiones tdrmloas da 
lo s dtomos aaan anlsotrdpioas*
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3* Por « in teais d ifa ren o la l.-
En la  a ln tea is  d lfa ren c ia l sa aalatila l a  pan-
dlente da la  danaldad alaotrdnioa an l a  dlraaoldn da laa
ajaa orlatalogr&flooa an loa pantos eonaidaradoa ooao
loa oantroa atlMooa# Ea por lo  tan to  ana varlan ta  da la
a ln tas la  da Pourlar P «
0
Suponiendo qua a l o r la ta l tlan a  oantro da alma- 
t r l a ,  la  danaldad a lao trln loa  an un punto da l a  aa ld lU a 
puade axpraaarsa oomo*
1 ^
f (%# y# a) « - Z |P| eoa^; V  ^ ’
donda 2L Indloa qua la  aarla  oontlana aolamanta loa q$
tlra ln o s  axlatantaa dantro da l a  aafara lim ita  y
h k 1 
^  » 2 tr ( -X 4 -y  4 -a) 
a b a
por lo tanto
If
pandleata de la  deosldad eleotrtfaioa ea l a  dlveeoiéa z  
en e l punto (% ,^ y , * ) aerA
EL panto do «fcdma doasidod eleo trén loa no eoinoi- 
d ira  on general oon ol panto tomaio, ea deo ir (x^, y^, 
y laa  deavlaolonea vondrdn dadaa por la s  solaolonos do la s  
tre e  aouaolonos (oon raspaoto » 2  a % y a g)
1^) = o
La s ln te s ls  d lfarano la l oonslgua una mayor p rao l- 
sldn qua la  s ln te s ls  da f^ , aolamanta por looaXlsar loa pug 
toe da mdxlma danaldad a lao trln lo a  s in  tanar qua rao u rrlr  
a la  Intarpolaoldn, tanlando an oaoiblo lo s mlsmos arroras 
Inherentas qua l a  s ln te s ls  da
Las s ln te s ls  d ifarano lalas llavadas a oaho an a l 
reflnamlento da es ta  estruotura , sa han oaloulado an a l o r- 
danador IB M  7070 oon ayuda da dos programas, a l prlmaro 
da a lio s , oon fao to r da tamparatura Isotréploo y a l sagundo 
oon faotores da tamparatura anlsotrdploos# Oon a lio s  so oqg 
slgua un raflnamlanto da l a  estruo tura , por oorraoolén da 
la s  posiolones atlmloas y da lo s  faotores da tamparatura 
(iso trdploos, paro d ls tln to s  an oada dtomo o an lsotrdploos)#
Oon a l  f in  da r a a l ls a r  la  oorraooldn da termina-
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olén de maries, a l programs oaleula la s  oorraspondiantas 
an X, y, s sobra un Mémo oonjunto da raflaxlonas an Xos 
fsotoras de astruotura obsarvados y oalouXados, aplloando 
la s  oorraoolonas
“* ^x ~ (oalo)
En ouanto a la  oorraoclén dal fao to r da tmparsF* 
tu ra  sa slgua e l o r lta r lo  usado por Goahram, sagdn a l  oual 
la s  sala sagundas darlvadas da laa  dansldadas a la o tr in l-  
cas oalouladas y obsarradas daben ear Igualas an oada po- 
sle ldn  atlsdoa#
El programa ademds de oonsagulr para oada dtomo 
a l  faotor da tamparatura Isotréploo, Indloa s i  a l ra f ln a -  
mlento dabe saguirsa an forma Isotréploa o aalsotréploa#
Por dltlmo, a l programa oaloula tamblén laa  das- 
vlaolones standard da la  danaldad alaotrénloa, y su primera 
y sagunda darlvada sa oaloulan oon la  fénsula da Grulohs- 
hank (22),
Para astruoturas aantroslmétrloas#
Z) Z  m • *
VI ^
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^ ( W -
slando m la  n a ltip lie id a d t T #1 roUSman da l a  aa ld lU a
oMdad y Z  l a  auma aabra tadaa laa  raflaxlanaa loda-s
pazidlaataa da la  aafara#
Laa daarlaaioaaa standard da laa  saordanadas, 
as oaloulan madlsnta laa  axpraaionas para %, y, at
= ' ^  ( ë )  /  0
En ouanto a l  fa s te r  da tamparatura an iso trd p l- 
00, vlana dafinido por aaa pardmatroa, sagdn la  aouaoldni
f  .  f ^  ex p  .(b^^h® 42b^ghk4T )ggk® 42T )2 jk l4b^jl® 4Z bj^ lh )
slando f^ y f^ lo s  faatoraa at&aieos a una ta s ^ r a to r a  %  
da y an rapoao y h, k y 1 lo s  Indloaa da m ilar#
Esta rafinamlanto oonduoa a un oonjunto da dlaa 
y s la te  aeuaolonaa
^  (fc) A d  ^ ~  (fc)  A k;, = -D
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•à f L)!
w  ( c t c  ) A d * - .........................    ■ - *-^ b3,
oleMo D la  dlferenoia de laa  deneldadee e leetrén leaa , 
aerrada y o aïdulada, logrdndoae e l valor de loa ooeflol#@ 
tea mediant e la  aproxlmaolén de Gruldhehank (23) •
Se han realisado doa olcloa de a ln tee la  d ite reg  
o la l iaotrépleaf y otroa doa de aln teela  d lfe reno la l an l- 
aotrjploa#
La aegunda e ln tea la  d lferenolal lao trép loa puao 
de manlfleato la  neoealdad de oontlanar e l reflnamlento 
en forma anlsotréploa, por lo  que se oontlnul e l  re fîn a - 
mlento en dioha forma, realladndose un odloulo de faoto­
res de estruotura anlsotréploo, tomando oomo primera apro- 
xlmaoién los faotores B ^ , y Igual a l  fao to r de 
temperatura isotréploo; igual a B % oos/3 y B y Bg 12 «3
Iguales a oero, ya que (/ * y # 90*,
Posterior a la s  o tras  s ln te s ls  d ife renc la les  
efeotuadas, se oaloularon lo s oorrespondlentes faotores 
de estruotura Isotréploos o anlsotréploos, oon e l re su ltg  
do slgulente*
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er1 oiolo iaotroploo R # 19,1 
ciolo « a « 18,5
1®** oiolo anlootrlploo R # 17,1 
2» oiolo « a # 18,8
Adojiâs dol a ju ste  de los faotores de teaperatu- 
ra , se observa, a lo  largo do sstos ouatro o le los, unos 
▼alores oada vos àenores para la s  oorreeoloaes de la s  eoor- 
denadas de los dtomos# lambldm van dlsmlauyeado, aoaque 
mds leatamente, los valores de la s  desvlaoloaes standard#
£n e l dltlmo oiolo do s ln te s ls  d lfereno la l anisotrdpioa, 
la s  desvlaolones standard de las  ooordenadaa son superlo­
res a la s  oorreoclones detenslnadas (en laa  ooordenadas) 
y la s  oorreoolonea halladas para los faotores de teaq^er#- 
tu ra  son pequeflas, por lo  que se did por termlnado e l re­
flnamlento de la  estruo tura  del 2 - 6  dlmetllbensoloo#
-» 1 0  ••
V . - B I S O 0 S I O H  BB LA B S Î R 0 O T U B A
Danoe a ooatlimaoliii lo s  valorem obteal doe pa-» 
ra  la s  ooordenadas de lo s  oaoe âtoaos peaado# com mas deg 
viaoiones standard» lo s  faetores de tesQ^ratura, la s  dis»- 
tanolas IntrazBoleoulares y per paente do hldr6gemo# lo s  
dngulos formados on l a  oolloula» la  planarldad do l a  mis­
as y la  tab la  de faotores de estruotura# observados j  o«g^  
oulados*
Las ooordenadas fina les de lo s  dtomos de Mrbo- 
no y oxlgeno oon sas desYiaolones standard (en tre paréor- 
te s is )  qaedan reseBadas en la  Tabla I#
Tabla I*- Ooordenadas atimioas oon la s  deavia- 
clones standard (entre p arln tesls)
Atomo
0,4025
(0,0004)
-0,0302
(0,0016)
0*2289
(0*0004)
0*4530
(0,0004)
-0,1414
(0,0016)
0*3156
(0,0004)
Atome X ï Z
0,43.29 -0,1505 0,4079
(0,0004) (0,0019) (0,0005)
0. 0,3265 -0,0454 0,41614
(0,0005) (0,0021) (0,0005)
S 0,2791 0,0699 0,3287
(0,0004) (0,0020) (0,0006)
«6 0,3X54 0,0735 0,2344
(0,0004) (0,0018) (0,0005)
0,5471 —0,2644 0,3142
(0,0004) (0,0019) (0,0005)
'^ 8 0,4455 -0,0155 0,1278
(0,0003) (0,0017) (0,0004)
°9 0,2595 0,2080 0,1422
(0,0005) (0,0023) (0,0006)
°10 0,5163 0,1251 0,1223
(0,0003) (0,0016) (0,0003)
°11 0,4053 -0,1647 0,0526
(0,0003) (0,0016) (0,0003)
Los pariaetros t  I ra i  oos correspond! entes a es*»
•  147
I
t 08 once dtoaos obteMdee ea la  aagiuada aln taala  dlferaiv* 
o ia l dfltdn rapreaantados en l a  tab la  II#
Tabla H #- Par&eetre# tdralooe#
Atome ®22 =33 =12 =23 =31
1,56 0,44 1,20 -0,01 0,07 0,10
1,54 0,70 1,00 -0,30 0,05 -0,09
S 1,93 1,48 1,12 —0, 07 0,10 0,06
% 2,81 1,29 1,29 -0,38 0,10 0,74
°5 1,84 2,24 2,38 -0,36 -0,04 0,62
«6 2,38 1,81 2,38 -0,20 0,02 0,12
1,65 1,51 2,07 0,32 -0,13 —Of 16
®8 1,79 2,37 1,21 -0,47 —0,02 0*20
S 2,13 2,21 2,16 0,55 0,39 -0* 34
°10 2,05 2,08 2,04 -0,02 —0,01 -0*13
° u 2,88 3,21 1,61 -0,76 -0,52 0*33
3e han oalcolado per on Xado todae la s  d ia tan - 
d a s  in teraoleoulares haeta un lim it#  de 4 & (Tabla I I I ) ,  
y per o tro , la s  longitudes y dngulos de ealaee en la  mo- 
l4oula, Inoluidas las correspondlentes a la s  formadas por 
puent68 de hldrégeno que exponemos en la  tab la  17 junto 
oon su deavlaoién standard#
Tabla I I I» -  Dlstanolas Interatém ioas In fe rlo res
a 4 A» Los ndmeroa romanos siguientes indioan l a  m laol6n  
da slioetria antra los âtomos oorrespondiantes
I  X y X VI -&4z -4-y M
I I  X 14y s VII 1-* -y m-•
I I I  X -14y s VIII -44% 4-y s
IV 1-x -y 1-1 n  i-x -y •*
V i-x  i+y 1-1
Atomo 1 Atomo j d(ij) Atomo 1 Atomo ) 4(14)
0^ (1) - Ggfll) - 3.828 07(1) - @10( I I I ) 3,537
O ld ) -  Og(Il) - 3,859 Ogd) - Og (VII) 3,859
Oj^(l) -  Oy(II) - 3,915 08(1) - O lgdK ) m 3,638
O l(l) -  Og(M) - 3,894 Ogd) - Oio(VII) 3,412
Og(i) -  Og(m) - 3,908 og d ) - 0^(X1) 3,617
OgCa) -  o ? (ii)  - 3,823 Cg(I) - o ^ (v n ) 3,480
OjCl) -  0^{IT) - 3,670 Ogd) - O^^(VIII)im 3,758
03(1) -  O^(IE) - 3,852 Ogd) - On (II) 3,623
c (1) -  Og(ia) - 3,855 . Ogd) - On ( n ) •m3,497
C^(I) -  C^(IT) - 3,890 O io(I)- Olq(VIl) 3,376
04(1) -  o^{n® - 3,808 O jod)- ° n 3,421
C jd )  -  C^(VI) - 3,737 O io d )- O n ( ^ ) 2,673
Og(i) -  Ogdm - 3,778 O ii(I )- O ^(V II) 3,548
4r Bnlaoe por puente de hidr6gene
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Tabla IV .- Loagitiadas de ealaee y fiogolea de vam
lenola.
Enlaee loogltad (A) Angulo
0 , - 0  
1 2 1,403 (0, 008) °2 «6 121,3® (0,5
°2 ■ ®3 1,399 (0,009) ®1 °2 «3 117,8® (0,5
O3 -  0^ 1,396 (0, 010) S °3 «4 122, (0,6
0 , - 0 5 1,394 (0, 010) O3 °4 ®5 118, 2® (0,6
°4 °5 ®6 121, 5® (0,6
° 5 - ° 6 1,395 (0,009) O5 °6 mm °1 118, 8® (0,5
«6 - ° l 1,399 (0, 008) °1 m «2 °7 123, 9® (0,5
O g - 0 7 1,519 (0, 008) °3 °2
mm 0, 118, 2® (0,5
°1 '  °8 1,525 (0, 008) °1 mm °6 mm S 122, 8® (0,5
S
mm 06 mm «9 118,3* (0,6
°6 - S 1,531 (0,009) °2 °1 ®8 118,5® (0,5
°8 -  °lo 1,226 (0,007) «6 mm °1 °8 120, 1® (0,5
°8 - 1,276 (0,007) «1 Og «10 120,3® (0,5
° io -  °11 2,673 (0,007) «1 °8 °11 116,4® (0,5
°io - °8 ®U 123, 2® (085
Para eetudiar l a  planaridad de la  mol4eula ae 
oalould por mlnimos cuadradoe e l piano mtôlo eoa reapee- 
to  a lo3 dtoaoa de earbono del an illo  beno4nieo| este  p la 
no oon reepeoto a los ejee orlstalogrAfleoe ee e l
0,310 X * 0,931 y 4 0,168 a » a,29T
Determizmdo este piano sa oalouXaron la# dlat% 
olaa do todoa loa Atome# de earbono y oxlgeno de la molA- 
oula al aiaao (algunaa deevlaoloaee ttmum, Bt&m negative, 
Indioando que los Atome# oorreapondleatea eatAn aepava&ea 
del piano aedio haola el origan de ooordemadae) (Tabla V),
Tabla V*- Biatanoiaa di loa Atome# ml plane aedio (1)
-  0,001 %
«2 0,010
-  0,008
«4 — 0,003
Cj 0,013
-  0,010
-  0,010
0,032
S 0,027
°10 0,884
Ou — 0,889
Por Altimo Inclolmos la  (Tabla VI) oon loa 
tores de estructora observados y oaloolados#
Las dlstanolas en loa enlaoes correspondlexrte#
il'
/
i i
/
/
/
/
G
"^^'ÿ-22J, on^!'/-udes c/e en/a ce y  énéu/os en la 
mo/e CL//a de 2, S c/rme/// heneo/cG.
a l aa lU o  presajxtaii lig a rae  m rlao loaas «oa
raepaato a mm « Im tr ia  hwagamml# aianâé todaa #11## 
(o#a aa valor m dlo d# 1$3# A) may prblmma #1 va lo r 
dado para #1 oalao# 0 0 (aromâtioo)# 1,395 A (t4)«
1,08 porooatajoa d# oardotor d# dobl# aalao# ooa #m todoa 
o lloa may préxlaoa a l  5(#, a#g&a l a  f lra a la  d# Paall ng 
(25) t D# loa enlaooa 0 - 0  W m ofollooa, la  dlotaxmia 
corroopoxidloAt# a l  oartoao oarbomflloo oolnold# oom la  
addalada #m l a  b ib llo g ra fia  (24), alondo an oamblo l a  
d#l m atllo Owf an pooo oorta (1,519 1 Arent# a 1,53 &)# 
Tado a i le  paraoa Indioar l a  axlatanoia d# ona e la r te  %  
aonanola entra la#  aatruoturaa o lia ioaa dal benaano y 
algium o tra  por hiparoonjugaol&a, anaqua de todaa for*» 
maa aata afooto aaa amy paqaWKa#
De loa daa oxfganoa, aa a l a l qna soparta 
e l  dobla anlaoa (oxfgano earboxllloo) aiondo a l dagulo
^ H ”* ^ S *^ 10  1 2 3 , 2  $
I#  soléonla aa fuadamantalmanta plana, axoap*»
tuando loa dtomoa de oxigano# Sa l a  figura  23 j^deaoa 
var l a  proyaooidn do la  ao llou le oon reapaoto a an plar*- 
no paraliAo a la  rao ta  0^, 0^ y perpandlw lar a l  piano 
madlo (oon reapaoto a loa dtomoa do oarbona dal a n illo ) , 
En a l la  podamoa var, fran te  a onaa daavlaelonaa dal p la
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ne d«l d« OyOi % |>a» loa oaAoaoa dal aalllo# do#*
vloolomo# dol ordoa do 0#03 % par# loa ooAomoa boxaol*
0
olioo# j  do Of 9 A para loa dtmmoa# do omfgoao* a»ta# dw* 
Tiaoiozioa do loa  âtoaoa do oxdgoiio m oatra#  o l g iro  dol 
gmpo w rb o rllo  roapoolo dol ÿlaxio dWL ao iU e boao6»loo# 
Yoamoa oon ona bravo dlaoualfin oomo a# ta  dotominado dl* 
oho Ingolo (flg# 7 )«
31 loa Atoaoa CL, G y G_ ootuvloran on ona ro£
* 4 w
ta  y adonis loa dtomoa 0^^, 0 ^  y l a  reo ta 0^, 0^ oa* 
tuvioran oontonldoa en un mi orne j^ano# oato dngulo aorla  
o l formado entre o l piano m dlo (do loa dtomoa de oarbona 
dol an illo )  y o l plana dol grupo oayboactLioo* Do no aor 
aaif adonda do data eabon o traa mudtaa doflnlolonoa, oom 
podrlan aors o l formado por o l piano modlo (date In ter*  
▼ondrla alompro) y o l piano formado por loa dtomoa 0 »Xv
^11 ^ ® formado por loa dtomoa 0 ^  y punto P
(modlo entre G« * G.); o b lm  o l piano formado por 0 ,* o xO
0 ^  y un# reo ta  1 (que paaa por laa  proyooclonoa 0^ y 0^ 
do la  moldoula aobro ol piano modlo)* fambldn oabo re fo r lr  
o l dngolo a oada une do loa dtomoa de oxfgono on partlou* 
1er (y# que laa  rootaa 0^ 0^ o Mon G^  * 0^ puodon oatar
en un piano que no oontenga loa  doa dtomoa do oxigone^ %  
tonooOf o l g iro  podrla doflnlrao por o l piano formado por; 
un oxlgono 7 ^  ^ Mon un oxlgono 0^ (o 0^) y o l punto
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P} o tambldn un oxlgono y l a  reo ta  1 (o una reo ta  parole* 
la  a 1 por G^)*
Sn o l deldo Ê * d dlmotllhonaeleo# ol piano dj| 
tormlnado por lo s  dtomoa 0^^$ 0 ^  y 0^ es paralolo a l a  
reo ta  **1** (proyeecldn de 0^ y 0^ sobre ol piano modlo)# 
oortandô e l piano modlo# no por la  diagonal 0^ * 0^ alno 
aogdn una paralo la  a a l la  doaplasada haola loa oarbonoa 
Gg y Og. El dngolo que forman oatoa pianos# quo puode oogi 
aldorarae ooau» e l dngolo de g iro  dol grupo oaxboxilloo es 
do 53® 20*. Por l a  deavlaoldn tan poquofKaJel carbone Cg 
reapeoto dol piano modlo# sa lleg a  a l mlamo valor 53^ 20* 
a l oonalderar otroa planoa como (y,Q# 0 ^#  0^ i  0^^» 0 ^#  P. 
Oaloulado e l  dngolo oon loa pianos formados por un oxigo* 
no Cl y C^ # se obtuvloron loa valores do 54^ 20* (0^^) y 
52® 30* (0^^).
Tomes# por le  tante# que e l grupo earboxllloo 
présenta un gran g iro  oon reapeoto a l  a n illo  bemodnloo.
Este os debldo ladudablemento a l  ofeoto de aplHamlento 
por l a  preaenola de lo s  m etllos on poslelonoa 2 * 6» Bn 
la  figura 23 puedo obsorvarae que loa me$lloa oatdn des* 
plaaadoa en aontldo opuoato a l  del oxlgono correapondiqg 
te# oa doolr# que los m etllos son causa d d  deaplsfiamiojg 
te  do lo s dtomoa de oxlgono y dates a au vea dlotorolo*
*nan llgeramente l a  paalclda da lo s  oarbosoa motllloo##
ooiBo puodo verso taob lln  oa lo s dogulosf ya quo o l
0% •• 0^ * 0^ y ol 0, * 0^ * son mayores quo o l 0_ * j* o 9 1 « T 5
^5 ** 9^ ^ faab lfa  puode verso ea es ta
figura quo e l oarboao oarboadtlloo es té  dosplasado# y 
preoisaaonto haoia ol oxfgeao ooa o l quo forma doblo 
ealaoo.
Bate ofoeto do apldamiomto debo provooar lad l*  
reotamemto uaa mayor d is to ra i4 a  ea e l plaao dol a n illo  
beaoCaioOf sieado por ooasiguioato la a  doaviaoloaos do 
lo s  carboaoa del an illo  bonodnloo oon reapeoto a l  piano 
medio# mayores on e l  2 * 6 dlmetllbeaaoloo quo on otros 
doiloe boasoioos*
El dngulo do g iro  on e l 2 * 6 dlmetilbonaoioo 
os muy superior a lo s  detorminedos para otroa doidoa beg 
aoioos# eoao por ojemplo 13#7^ on o l ortoolorobonaoloo 
y 1&#3* (3#4) on e l ortobromobeaaoioo# Serla intoroaan* 
to eonooer e l Angulo do g iro  on lo s  doidoa 2 * motilbon* 
solo# y 2 * 6 dlbromobonaoioo# Por o tra  parte# o l Angu* 
lo  dotorminado por noaotro# oonouerda oon o l valor obte* 
aide por eapeotros u ltrav io lo taa  (60®) (1)»
Oomo homos dioho anterlormento# la  estruo tu ra  
présenta una dimeriaaeidn de ao llou las do doido a travds
* iS5 *
de eaXaoea por puentes de hldrlgeno (2# 673 Î )  entre gpru* 
pee easbexllioee alrededor de *m centre de eim etria .
Bn todae lam d lstanelaa  de Tan d#r Waale cal* 
coXadaa menoree de 4 1 ac ae ha enccntradc alnguna ano£ 
oaX*
Bn laa  figuraa 24# 29 y 26 representaaoa laa  
tree  proyeeoionea (hOl), (hhO) y (Okl). Pnede versa qua 
l a  diagonal 0^ * 0^ ea prâctloaaante horlaon tal y aire*  
dedcr de a l la  l a  lad loo la  ha glrado un c le rto  dngulc# Pg 
ra  eatudiar e l  eagpaquetamlentc de l a  es tru c to ra  del 
de 2 * 6 dim etilhenaclccf ' podeméa oonalderar en p rlnel*  
plo l a  proyeooldn de la  moldoula sobre un piano perpen* 
d loular a l  piano (OlO)* Esta eatard  formada por doa aa* 
pas formando unoa 60®# um  de laa  oualca oorreaponde a l 
amUlc benodnioo y setlloG  y l a  o tra  a l  grupo earboadtll* 
ce* Pues bien, considerando l a  figura 24# vemoa que c l 
an illo  bencdnico y metiloa de una moldoula oatdn onfreg 
taâoa (piano 1 CL3) oon lo s  grupoa earboxilicoa unidoa 
por puentea do hiârdgono dol dlmoro situado on un contre 
do aim otrla a  jr 4 x (oon reapeoto a l  otro)# Como loa dl* 
moroa tionon inollnaeidn contraria# ré su lta  que e l  anl* 
l i e  benodnioo y grupoa oaTboxfliooa onfrontados# tionon 
aproximadamento l a  adama Inollnaeidn#
Ou
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Xm  m l^eu las del Aeido 2 6 dimetllbenmol^
eo #0 erdeaaa tn  e l eapaoio foraando eadexma eriea ta*  
daa aegdia la  d lraeo léa [221]; dantro da aada eadana loa 
dlmaroa aat&a imidoa antra a l por faaraaa da Van dar 
Waala (a t r a r ia  da loa aarbonoa 0^ •» 0^# maroando aata 
par da dtomoa an aaoaldn da & an l a  diraooldn da J )^« Ba 
taa  oadanaa aa ralaolonan antra a l por fuarsaa da Van 
dar Waala moatrando an ampaqaatamlanto mda ooapaoto an 
la  dlraocldn dal a ja
Tabla 71 - Faetoree de eatruotura obaexvados y oalouladoa
H K L FOBS FCAL
18 4*8 5 .2
16 5#9
14 14*9 1 5 . 0 -
12 7 i0 7 .4
10 8 ,1 6 .0
8 27«4 2 2 . 0 -
6 3 1 .9 3 5 . 7 -
4 2 3 .8 2 5 .8
18 1 4 .1 5 . 7 -
16 1 9 .1 8 .4 —
12 1 6 .0 4 .6
10 1 8 .1 5 . 9 -
8 1 1 1 .4 9 . 4 -
6 1 2 .3 1 .4
4 1 2 4 .2 1 7 .0
6 1 2 4 .5 2 4 . 3 -
8 1 4 1 .4 5 4 .5
10 1 2 3 .7 2 2 .2
12 1 9 .6 7 .6
14 1 7 .9 5 . 4 -
16 1 1 4 .6 1 4 .6
18 2 5 .3 7 . 2 -
16 2 1 1 .8 1 2 . 1 -
14 2 6 .6 5 .6 —
6 2 1 4 .6 1 3 . 1 -
4 2 3 .8 3 . 7 -
2 2 4 .2 2 .6
2 2 10*0 9 .9
4 2 3 6 .1 4 5 . 8 -
6 2 1 5 .1 9 .3
8 2 3 0 ,7 2 2 .6
10 2 2 0 ,0 1 5 .7
12 2 2 4 .3 2 3 .2
14 2 1 9 ,4 1 7 .8
16 2 7 .5 8 .0
18 3 4 .0 2 .9
16 3 1 3 .9 1 3 . 8 -
14 3 5 .2 3 .0
12 3 2 8 .5 2 5 . 7 -
10 3 1 6 .8 1 7 . 4 -
8 3 2 9 .6 2 9 . 6 -
6 3 2 4 .7 1 9 . 5 -
4 3 7 .7 6 .3
2 3 2 9 .9 3 3 .6
2 3 2 1 .1 2 3 . 4 -
4 3 2 6 .7 3 3 . 2 -
6 3 1 6 .2 1 1 . 2 -
8 3 3 .9 2 . 5 -
10 3 1 4 .0 1 3 .1
18 3 8 .4 6 .3
14 4 8 .4 5 . 6 -
12 4 7*4 7 . 1 -
10 4 28*7 25*1
Ô 4 23*3 2 0 * 8 -
4 4 34*7 3 3 * 1 -
2 4 27*2 3 0 . 0 -
4 35*5 46*3—
2 4 4*6 8 * 8 -
4 4 40*7 5 3 * 8 -
8 4 7*7 5 .5
12 4 6*5 2 .9
14 4 8*2 5*&-
18 5 7*4 9 . 9 -
14 5 7*5 6 .4
12 5 39*8 4 6 .6
10 5 11*1 8 .2
8 5 11*1 7 * 1 -
6 5 16*6 1 3 .0 —
4 5 36*8 3 6 . 4 -
2 5 10*5 5 .4
5 31*8 2 6 . 4 -
2 5 5 2 .2 7 2 * 7 -
4 5 40*1 5 7 . 7 -
6 5 1 8 .5 14*9
10 5 3 1 .1 35*0
12 5 1 2 .7 7 * 8 -
14 5 1 7 .5 1 4 . 5 -
16 5 7 .7 7 . 4 -
18 5 8 .0 5 * 9 -
16 6 1 0 .0 10*0
14 6 1 4 .8 1 7 .5
12 6 5 .8 3 .1
10 6 24*1 2 5 . 9 -
6 6 2 1 .7 1 7 . 4 -
4 6 3 9 .7 4 8 .3
2 6 2 9 .0 2 1 .7
6 1 7 .0 1 0 . 0 -
2 6 3 3 .1 2 7 . 8 -
4 6 2 9 .4 29*5
6 6 2 .9 2 .7
8 6 1 8 .4 1 5 .7
10 6 23*9 2 3 . 2 -
12 6 3 7 .3 4 8 . 4 -
14 6 8 .6 6 * 7 -
16 6 8 .6 6 . 5 -
18 6 10*3 9 .6
16 7 7 .7 1 0 .3
14 7 6 .3 4 .6
6 7 1 0 .7 9 .6
4 7 3 2 .6 2 6 .8
7 2 4 .7 1 8 .5
2 7 2 4 .3 1 8 .7
4 7 2 2 .3 2 0 .1
6 7 7 .9 4 .6
10 7 3 5 .0 4 0 . 2 -
- 1 4 7 1 0 ,3 7 . 4 -
16 8 7 . 9 7 .5
14 8 6 .9 7 .3
12 8 6 .4 7 .2
8 8 9 .5 1 0 .7
6 8 1 0 .4 9 .1
4 8 2 5 .1 2 0 .1
2 8 1 1 .4 7 . 4
-  2 8 7 .7 7 . 3 -
-  4 8 7 .3 6 .2
-  6 8 2 1 .1 1 5 .9
-  8 8 9 .1 8 .4
- 1 0 8 1 3 .9 1 1 .6
- 1 2 8 1 0 .0 7 .0
- 1 4 8 5 .3 4 . 7 -
- 1 6 8 1 0 .2 8 .2
14 9 9 .7 8 . 5 -
12 9 1 3 .7 1 4 . 5 -
8 9 9 .8 9 . 1 -
6 9 1 6 .0 1 2 .1
4 9 2 4 .3 1 9 .9
2 9 9 .2 5 .3
9 2 6 .8 2 3 .7
-  2 9 1 1 .6 8 .2
-  4 9 2 1 .8 1 5 .6
-  6 9 1 4 .9 8 .7
- 1 4 9 9 .8 7 .4
- 1 6 9 6 .2 5 .7
12 10 7 .8 8 . 3 -
10 10 1 5 .8 1 4 . 2 -
8 10 1 8 .0 1 8 . 0 -
6 10 1 7 .9 1 4 .4
2 10 3 0 .7 3 2 .0
10 5 .1 3 . 7 -
-  2 10 1 1 .9 9 .0 —
-  4 10 1 1 .5 6 .3
- 1 0 10 5 .5 3 .0
—14 10 5 .5 2 .0
- 1 6 10 1 2 .6 1 0 ,7
12 11 8 .1 9 . 1 -
8 11 1 3 .1 1 1 .7
6 11 1 3 .1 1 1 .0
4 11 5 .5 3 .0
2 11 2 1 .8 1 8 . 6 -
11 4 3 .0 5 9 . 4 -
-  2 11 2 .8 2 . 1 -
— 6 11 1 9 .8 1 8 .5
-  8 11 1 0 ,9 9 .9
—14 11 1 9 .6 1 8 .5
12 12 3 .3 3 . 9 -
10 12 4 .2 3 .5
8 12 5 .8 4 .5
4 12 1 2 .6 1 0 . 9 -
2 12 3 1 .9 3 4 . 2 -
6 12 7#4 5 .9
8 12 20*0 1 9 . 3 -
12 12 10*6 8 .0
14 12 7*4 6 .5
4 13 9*1 6 * 5 -
2 13 5*1 2 * 6 -
4 13 9*3 8 .1
6 13 14*3 1 1 . 8 -
8 13 9*2 3 . 8 -
10 13 5*3 4 . 2 -
12 13 9*3 7 * 9 -
8 14 12*1 1 0 .8
4 14 8 ,5 7 * 2 -
2 14 15*8 1 6 .3 —
14 7*5 5 . 4 -
10 14 7*7 5 .6 —
6 15 5*3 5 .0 —
15 7*1 7 .3
4 15 12*6 1 1 .7
6 15 6*7 5 * 3 -
8 15 2*9 2 * 3 -
4 16 9 ,4 8 .6
16 8 ,7 7 .9
4 16 1 1 ,8 8*0
2 16 18*5 2 1 .0
6 16 5 ,1 4 . 7 -
18 3 ,1 4 .3
16 5 ,2 7 . 9 -
15 8*9 1 0 .0
14 8 ,8 1 0 . 1 -
12 12*8 1 5 . 6 -
11 1 1 ,0 1 1 . 4 -
10 7*8 6 .5
8 4*3 4 .7
7 22*9 2 4 .5
6 1 1 ,9 1 0 .0
5 7 ,9 1 0 . 0 -
4 28*2 3 9 . 6 -
3 1 7 ,7 1 5 .5
18 1 1 4*0 4 .6
17 1 1 5*8 9 .1
16 1 1 4*8 6 . 7 -
15 1 1 5*4 5 .4
14 1 1 3*7 5 . 6 -
12 1 1 1 1 ,8 1 5 . 3 -
11 1 1 5 ,1 3 .4
10 1 1 1 3 .2 1 3 . 0 -
9 1 1 1 3 .8 1 1 .6
8 1 1 2 0 .3 2 0 * 3 -
7 1 1 6 .7 5 . 4 -
6 16*8 1 3 . 2 -
5 1 1 5*9 6 . 7 -
4 1 1 3 3 .9 3 9 . 9 -
3 1 1 3 4 .0 4 5 . 4 -
2 1
1
31*0
11*2
37*2
1 0 .0
1 1 37*4 4 6 .4
2 1 38*3 50 .1
3 1 12*5 10 .4 —
4 1 13*5 1 2 . 2 -
5 1 24*9 2 4 .4
6 1 19*1 1 5 * 9 -
7 1 2*2 3 . 4 -
8 1 21*2 2 0 . 0 -
9 1 21*8 2 3 . 4 -
10 1 3*9 1 . 4 -
11 1 2*8 3 . 7 -
15 1 9*1 9 . 4 -
15 2 5*6 7 .2
12 2 4 .6 5 . 6 -
11 2 5 .7 6 .3
10 2 1 4 .4 15*8
9 2 7 .8 6 .1
8 2 8 .7 8 .3
7 2 8 .7 6 .2
6 2 9 .7 8 . 7 -
5 2 9 .5 6 .3
4 2 3 2 .2 3 3 . 9 -
3 2 1 6 .7 1 7 . 2 -
2 2 4 0 .7 50. 0-
1 2 2 5 .1 26*8
2 3 8 .9 5 2 . 1 -
1 2 8 .8 6 .1  —
2 2 9 .3 5 .6
3 2 4 .7 6*1
4 2 2 4 .0 2 4 . 2 -
5 2 8 .4 7 .2
7 2 3 0 .6 2 3 . 4 -
8 2 1 1 .2 1 0 . 7 -
9 2 3 .5 2 . 6 -
10 2 6 .5 7 .4
11 2 1 0 .3 9 . 0 —
13 2 7 .8 9 * 7 -
14 2 7 .8 9*7
15 2 1 0 .0 1 1 * 0 -
18 3 2 .3 3 * 0 -
17 3 3 .0 3*9
16 3 2 .0 *5—
15 3 3 .9 3 .8
14 3 4 ,1 2 * 2 -
13 3 3 .2 2*1
11 3 1 1 .1 18*1
10 3 1 1 .3 1 8 .0
7 3 1 3 .7 12*1
6 3 5 .6 3 * 4 -
5 3 5 . 4 3 .9
4 3 2 3 .0 2 9 . 3 -
3 3 8 .4 4 .6
2 3 1 5 .6 1 3 * 6 -
1 9 8*3 6*4
3 13*6 1 2 .1
-  1 3 2 0 .6 17*9
-  2 3 2*3 1 * 7 -
-  3 3 20*7 1 8 .9
-  4 3 30*1 3 5 * 1 -
-  6 3 24*6 2 3 * 7 -
-  8 3 24*6 2 4 * 5 -
-  9 3 13*5 9*9—
- 1 0 3 6*4 6*3
- 1 1 3 8*9 6 . 9 -
- 1 2 3 8*4 7 .8
- 1 3 3 7*5 5 * 6 -
17 4 7*7 8*4
16 4 6*5 7*8
14 4 9*7 7 * 7 -
13 4 12*3 1 6 .0
11 4 14*1 1 3 * 8 -
10 4 9*4 1 2 * 4 -
9 4 10*1 1 1 . 2 -
7 4 4*7 6*5
6 4 6*0 4 . 2 —
4 4 6*7 6 .8
3 4 28*7 2 5 .5
2 4 28*1 27*4
1 4 24*6 2 2 .6
4 30*6 2 7 .6
-  1 4 20*0 16*2
-  2 4 18*2 1 3 .8
-  3 4 24*0 2 3 .2
-  5 4 29*7 3 3 .2
-  6 4 2 1 .5 1 7 . 5 -
-  7 4 5 .7 3 . 6 -
-  8 4 21*2 1 7 . 7 -
- 1 0 4 5 .5 6 .4 —
- 1 1 4 8 .8 5 . 4 -
- 1 2 4 1 5 .1 1 5 . 8 -
- 1 3 4 8 .8 5 . 7 -
- 1 4 4 9 .1 9 . 5 -
- 1 5 4 4 .8 4 .8
13 5 1 5 .7 1 8 . 0 -
12 5 1 3 .4 1 6 .7
11 5 2 1 .0 2 5 . 2 -
10 5 1 0 .3 1 4 .8
9 5 9 .7 1 3 .3
8 5 2 0 .5 2 5 .6
6 5 1 6 .8 1 3 . 1 -
5 5 2 9 .2 2 9 .9
3 5 1 3 .7 1 0 .9
2 5 1 9 .1 1 2 . 7 -
1 5 8 .9 4 . 5 -
5 3 4 .7 3 2 .4
-  1 5 2 3 .8 1 6 .7
-  2 5 7*1 3*4
-  3 5 4 0 .5 45*3
-  4 5 6*9 4 .6
-  5 5 6*7 5 . 4 —
-  6 5 23*1 2 1 . 2 -
-  7 5 6*4 3 * 3 -
-  8 5 4*8 4*6
-  9 5 11*8 9 . 9 -
- 1 0 5 7*8 4*6
-1 1 5 12*5 1 1 * 6 -
- 1 2 5 8*8 7*8
- 1 3 5 18*4 2 0 .7
- 1 4 5 5*1 2*9
- 1 5 5 9*3 7 .9
- 1 6 5 8*9 7 * 6 -
- 1 7 5 5*4 6 .1
14 6 8*6 9 .1
13 6 16*3 1 7 . 7 -
12 6 11*2 1 2 .8
11 6 9*4 9 .3
10 6 14*3 1 2 .9
9 6 6*3 3 .7
8 6 8*4 5*6
7 6 1 5 .6 1 0 .1
6 6 1 4 .0 8 . 6 -
5 6 4 .2 2 .9
4 6 1 4 .0 1 0 .2
3 6 3 1 .7 2 4 .5 —
2 6 1 6 .3 14*7
1 6 6 .4 8 .5
6 2 6 .2 2 0 .2
-  1 6 2 8 .1 2 1 .6
-  2 6 1 9 .3 1 5 . 7 -
-  3 6 9 .2 7 . 3 -
-  4 6 1 0 .5 8 . 0 -
-  5 6 2 1 .2 1 8 . 7 -
-  6 6 9 .5 9 . 8 -
-  8 6 2 5 .8 2 8 .8
-  9 6 1 4 .8 1 2 * 9 -
- 1 0 6 1 5 .1 14*3
-1 1 6 2 7 .6 3 4 .8
- 1 2 6 1 5 .2 15*2
-1 3 6 1 4 .5 1 4 .8
- 1 4 6 8 .8 8 . 3 -
-1 5 6 3 .8 3*6
15 7 7 .0 7 .4 —
12 7 1 1 .1 1 0 . 7 -
8 7 1 3 .3 1 3 . 2 -
5 7 2 2 .2 2 0 . 8 -
4 7 1 6 .1 1 0 .6
3 7 8 .2 5 . 5 -
2 7 2 5 .9 2 3 .2
1 7 7*4 5 . 1 -
7 2 8 .5 2 3 .1
-  1 1 7 1 9 .1 1 1 . 2 -
-  2 1 7 2 9 .0 2 1 .3
-  3 1 7 2 7 .1 1 6 . 2 -
-  4 1 7 7 .3 4 .2
-  6 1 7 1 4 .5 8 .7
-  7 1 7 8 .2 6*0—
-  8 1 7 6 .7 5 .1
-  9 1 7 2 3 .8 2 4 .5
- 1 1 1 7 1 6 .3 1 3 .0
- 1 3 1 7 8 .6 7 . 5 -
- 1 4 1 7 9 .3 7 . 5 -
- 1 5 1 7 5 .7 4 .1
- 1 6 1 7 7 .1 6 .1
- 1 7 1 7 7 .5 7 . 7 -
8 1 8 1 6 .1 1 5 . 3 -
5 1 8 5 .6 3 . 5 -
4 1 8 1 2 .9 1 0 .6 —
3 1 8 1 8 .5 1 4 .5 —
2 1 8 1 6 .1 1 1 .6
1 1 8 9 .9 7 . 4 -
1 8 1 5 .3 1 0 .4
-  1 1 8 1 6 .3 1 1 . 2 -
-  2 1 8 3 .8 4 . 1 -
-  4 1 6 1 2 .0 7 . 9 -
-  5 1 8 1 0 .5 7 . 5 -
-  6 1 8 8 .9 6 .2
-  8 1 8 5 .6 4 .1
-  9 1 8 6 .3 2 .9
- 1 0 1 8 1 6 .6 1 7 .2
- 1 1 1 8 9 .4 9 . 8 -
-1 3 1 8 8 .5 6 .5
- 1 5 1 8 6 .3 4 . 7 -
15 1 9 5 .9 5 .3
14 1 9 4 .8 6 .2
8 1 9 9 .4 7 . 6 -
7 1 9 1 0 .9 9 .5
6 1 9 2 .2 .7
5 1 9 1 2 .9 1 1 . 5 -
4 1 9 1 0 .7 8 . 3 -
1 1 9 1 6 .3 1 2 . 0 -
1 9 2 8 .9 2 6 . 3 -
-  1 1 9 1 9 .1 1 5 .6 —
-  2 1 9 2 1 .4 1 6 . 6 -
-  4 1 9 1 0 .8 1 0 . 6 -
-  5 1 9 1 1 .0 8 .6 —
-  6 1 9 7 . 4 6 .2
-  8 1 9 1 4 .8 1 5 .4
- 1 0 1 9 1 1 .4 1 2 .4
14 1 10 3 .7 5 . 6 -
11 1 10 5 .1 5 .2
10 1 10 7 .8 7 . 5 -
9 1 10 1 2 .5 1 2 .6
8 1 10 9 .5 9 . 7 -
6 1 10 9 .0 8 . 8 -
5 1 10 9 ,0 8 .1 ^
3 1 10 13*1 9 .9 ^
2 1 10 1 1 .6 8 .6
1 1 10 2 2 .6 2 0 .3 ^
-  1 1 10 2 4 .4 2 0 .9
^  2 1 10 7 .1 7 .0
-  3 1 10 5 .2 4 . 4
-  4 1 10 1 4 .9 1 3 .1 ^
^  8 1 10 6 .7 8 .5 ^
• 1 0 1 10 6 .5 6 . 8 ^
• 1 5 1 10 7 .0 7 . 0 -
11 1 11 9 .1 9 .2
10 1 11 8 .7 9*7^
8 1 11 5 .4 5 . 9 -
7 1 11 9 .9 9 . 6 *
6 1 11 8 .7 7 . 7 ^
4 1 11 1 4 .9 1 3 .5
3 1 11 1 0 .9 8 .4 —
1 1 11 3 2 .2 3 2 .7
•  1 1 11 2 1 .9 1 8 .3
•  2 1 11 1 8 .5 1 6 . 9 -
•  4 1 11 1 1 .4 9 . 2 -
-  7 1 11 1 1 .5 1 2 . 9 -
• 1 2 1 11 1 1 .1 1 0 . 5 -
•1 3 1 11 1 0 .0 7 . 2 ^
• 1 4 1 11 6 .6 5 . 5 -
12 1 12 5 .7 7 .1
9 1 12 4 .7 4 .1 ^
8 1 12 7 .3 8 .6
6 1 12 6 .2 6 .7
4 1 12 7 .3 6 .4
3 1 12 2 0 .6 2 2 .4
2 1 12 1 7 .2 1 5 .8 ^
1 1 12 2 0 .2 1 7 .6
1 12 1 3 .4 1 1 . 8~
•  1 1 12 9 .0 7 . 8 -
•  2 1 12 1 8 .1 1 8 .1 ^
•  5 1 12 1 0 .1 1 1 .4 *
•  8 1 12 5 .0 6 .5
•  9 1 12 6 .7 6 .2
- 1 0 1 12 5 .1 5 .2 ~
• 1 3 1 12 9 .1 6 . 8 -
10 1 13 5 .7 5 . 0 ^
4 1 13 5 .5 6 .0 ,
3 1 13 8*0 6 .5
2 1 13 8 .1 8 .5
1 13 5 .6 6 .7
•  1 1 13 7 .4 6 .7
•  7 1 13 7 .6 7 .3
•  4 1 14 7 .0 7 .6
•  9 1 14 4 .6 5 .3
• 1 0 1 14 5 .7 6 . 8 —
6 1 15 5 .2 5 .5
5 1 15 2 .5 3 .1
2 1 15 7 .2 5.9*»
3 1 15 8 .5 6*&*
4 1 15 1 .3 2 .1
5 1 15 9 .1 8 # 8 -
6 1 15 7 .6 6 .5
1 1 16 7 .9 8 . 3 -
3 1 16 1 2 .0 1 2 . 8 -
18 2 4*0 5*5
17 2 4 . 7 4 * 5 -
13 2 9 .6 1 1 .1
11 2 5 .9 5 .5
10 2 9 .9 1 0 .3
8 2 1 3 .3 1 0 .0 *
7 2 7*4 5 .4
6 2 1 2 .0 1 3 .5
5 2 1 8 .6 1 5 .3
4 2 1 3 .4 1 0 . 5 -
3 2 4 4 .8 5 5 .5
2 2 1 5 .7 1 2 . 3 -
1 2 7 .2 5 .7
2 1 2 .5 9 .9
16 2 1 4 .7 4 . 3 —
15 2 1 7 .3 8 .8
14 2 1 4 .0 3 .6 —
13 ? 1 5 .5 5 .1
12 2 1 7 .4 4 .9 —
11 2 1 1 1 .6 1 0 .7
10 2 1 1 4 .1 1 0 * 0 -
9 2 1 11*7 1 1 .9
8 2 1 8 .9 4 . 9 -
7 2 1 4 .0 4 . 6
6 2 1 8 .2 1 0 .8
5 2 1 30*3 3 0 .5
2 2 1 3 3 .1 4 5 .8
1 2 1 8 .2 8 . 3 -
2 1 5 .4 6 . 4 —
1 2 1 8 .0 4 . 9 —
2 2 1 3 .0 1 . 7 -
3 2 1 1 0 .4 6 . 3 -
4 2 1 4 .2 3 . 8 -
5 2 2 6 .7 2 4 .9
6 2 1 1 7 .1 1 4 . 9 -
7 2 1 1 3 .2 1 2 .0
8 2 1 7 .8 7 . 8 -
9 2 1 8 .3 6 .1
11 2 1 12*6 1 1 . 2 -
12 2 1 1 2 .8 1 0 . 7 -
14 2 1 4 .1 6 .3
16 2 1 6 .9 8 .0
16 2 2 8 .0 8 .2
14 2 2 6 .8 5 . 5 -
13 2 2 7 .8 8 .0
12 2 2 8 .1 4 . 4 -
11 2 2 7 .4 6 .3
10 2 2 1 9 .4 1 9 . 7 -
9 2 2 16#9 1 5 . 2 -
8 2 2 4#4 1 .2
6 2 2 4#5 4 .5
5 2 2 5 .6 7*3
4 2 2 2 7 .0 2 7 .2
3 2 2 9 .9 1 0 .1
2 2 2 4 .5 2 . 5 -
1 2 2 3 5 .2 4 2 .3
2 2 1 5 .9 1 1 . 8 -
-  3 2 2 1 9 .5 1 8 .4
-  5 2 2 2 1 .2 1 9 .4
-  6 2 2 1 8 .6 1 5 .2
-  7 2 2 1 4 .0 1 3 .0
-  9 2 2 8 .4 6*5
- 1 0 2 2 8 .9 1 1 . 0 -
- 1 2 2 2 8 .7 7 . 1 -
- 1 3 2 2 7 .3 5 . 7 -
- 1 4 2 2 6 .8 5 .5
15 2 3 8 .2 7 . 3 -
11 2 3 1 6 .9 1 7 . 9 -
8 2 3 2 5 .7 2 9 .4
7 2 3 1 2 .6 1 1 .2
6 2 3 7 .0 6 .0
5 2 3 1 5 .9 1 5 .6
3 2 3 3 3 .5 3 6 .6
2 2 3 3 4 .0 3 8 . 5 -
1 2 3 4 . 7 3 . 0 -
2 3 1 6 .5 1 4 . 2 -
-  1 2 3 1 3 .0 9 . 6 -
-  2 2 3 1 6 .4 1 4 . 9 -
-  3 2 3 1 3 .9 11*5
-  4 2 3 1 9 .6 1 9 .8
-  5 2 3 8 .6 9 .2
-  7 2 3 14*6 1 4 .8
-  9 2 3 9 .6 8 .3
- 1 0 2 3 7 .3 4 .0
- 1 1 2 3 6 .2 3 . 9 -
- 1 2 2 3 1 2 .3 1 1 .3
- 1 4 2 3 1 1 .8 1 1 .0
- 1 5 2 3 1 1 .9 1 2 .8
11 2 4 3 .2 2 . 5 -
10 2 4 2 0 .5 1 7 .0
9 2 4 5 .6 4 .1
8 2 4 1 4 .5 1 0 .0
7 2 4 1 8 .3 1 7 . 7 -
6 2 4 7 .3 3 .2
5 2 4 8 .3 5 .8
3 2 4 1 5 .4 1 5 . 8 -
2 2 4 1 9 .2 1 8 . 1 -
1 2 4 1 3 .0 8 . 9 -
2 4 7 .2 6 .3
-  1 2 4 5 .9 4 . 1 -
-  3 2 4 6 .0 3 .7
— 4 2 4 7*9 6 . 2 -
-  5 2 4 7 * 2 # 6*8
-  6 2 4 1 5 .0 1 7 . 5 -
-  7 2 4 1 9 .9 1 9 .8
-  8 2 4 1 1 .3 7 .7
-  9 2 4 5 .8 4 .6
- 1 2 2 4 1 7 .6 1 7 .4
- 1 3 2 4 1 3 .1 1 3 .3
—14 2 4 2 .3 1 . 5 -
15 2 5 1 1 .2 1 1 .5
13 2 5 5 .7 4 . 2 -
12 2 5 11*5 7*9
11 2 5 1 1 .1 1 1 . 4 -
9 2 5 2 3 .4 2 6 . 8 -
7 2 5 1 7 .4 1 5 . 8 -
4 2 5 1 7 .5 1 7 . 3 -
3 2 5 6 .3 7 . 1 -
2 2 5 4 .6 1 .7
1 2 5 9 .3 9 * 5 -
2 5 1 4 .9 1 4 .4
-  1 2 5 1 9 .6 2 3 . 0 -
-  3 2 5 4 . 2 3 .1
-  4 2 5 1 1 .9 1 1 .1
-  5 2 5 1 5 .1 1 5 .0
-  6 2 9 1 2 .5 1 1 .2
-  7 2 5 1 9 .5 1 9 .5
-  9 2 5 7 .3 3 . 6 -
- 1 2 2 5 7 .6 5 . 7 -
- 1 3 2 5 1 1 .4 1 1 . 5 -
- 1 4 2 5 1 3 .6 1 5 . 1 -
14 2 6 1 3 .8 1 6 .2
13 2 6 1 1 .4 1 3 . 7 -
12 2 6 6 .9 3 .5
11 2 6 8 .6 8 . 1 -
10 2 6 9 .5 6 .7
9 2 6 7 .8 8 . 6 -
7 2 6 1 4 .0 1 2 .1
6 2 6 1 2 .6 1 1 . 4 -
5 2 6 6 .6 3 .4
4 2 6 1 3 .0 1 1 . 8 -
3 2 6 8 .7 7 . 4 -
1 2 6 2 1 .7 2 7 . 4 -
2 6 1 5 .3 1 6 . 1 -
-  1 2 6 4 .5 4 * 4 -
-  2 2 6 6 .8 4 .7
-  3 2 6 4 .9 4 . 8 -
-  4 2 6 1 4 .7 1 3 .6
-  5 2 6 7 . 9 5 .2
-  7 2 6 1 9 .4 1 8 . 1 -
-  8 2 6 1 0 .6 1 0 .5
-  9 2 6 1 9 .9 2 2 . 0 -
-1 1 2 6 1 0 .8 1 0 . 5 -
- 1 2 2 6 1 0 .0 8 . 7 -
- 1 4 2 6 6 .2 5 .0
15 2 6 1 3 .9 1 4 .6
13 2 7 6 .7 6 .0
12 2 7 7 . 9 7 . 3 -
10 2 7 5 .5 4 .3
9 2 7 4 .5 2 .8
8 2 7 8 .8 6 .6 —
7 2 7 1 1 .0 9 .4
6 2 7 1 0 .3 1 1 .5
5 2 7 5 .5 5 . 3 -
4 2 7 5 .0 4 . 6 -
3 2 7 9 .1 8 . 2 -
1 2 7 9 .8 8 . 9 -
2 7 6 .4 4 . 9 -
1 2 7 1 6 .3 1 5 . 9 -
2 2 7 1 5 .7 1 4 .8
3 2 7 1 2 .2 1 1 . 2 -
5 2 7 7 . 6 6 . 3 -
6 2 7 5 .2 4 .2
7 2 7 1 9 .6 2 1 . 5 -
8 2 7 9 .9 7 . 9 -
10 2 7 1 4 .9 1 1 . 6 -
11 2 7 5 .8 2 . 9 -
12 2 7 5 .9 5 .8
13 2 7 7 .6 6 .5
12 2 8 8 .6 6 . 5 -
10 2 8 . 8 .3 5 . 3 -
7 2 8 5 .9 4 .9
6 2 8 7 .0 5 . 8 -
4 2 8 8 .0 8 . 5 -
2 2 8 1 1 .4 1 0 .7
1 2 8 1 6 .1 1 7 . 6 -
2 8 1 6 .3 1 5 .0
1 2 8 5 .0 2 . 6 -
2 2 8 2 0 .5 2 5 .6
3 2 8 1 4 .7 1 4 .8
6 2 8 9 .2 6 . 8 -
8 2 8 2 1 .5 2 3 . 9 -
9 2 8 8 .3 6 .6 —
11 2 8 1 1 .4 1 3 . 5 -
9 2 9 5 .9 7 .3
8 2 9 7 .2 4 .1 —
7 2 9 8 .7 7 .5
6 2 9 1 3 .1 1 1 . 8 -
5 2 9 1 0 .6 9 .6
2 9 1 6 .3 1 6 .5
1 2 9 1 8 .6 2 1 .8
2 2 9 3 .6 2 . 1 -
4 2 9 1 2 .1 1 2 . 5 -
6 2 9 9 .4 6 . 5 -
7 2 9 8 .8 9 . 9 -
9 2 9 1 4 .0 1 6 . 3 -
10 2 9 9 .1 9 .3
10 2 10 5*2 3 . 7 -
9 2 10 8 .3 9 .5
7 2 10 1 0 .0 1 0 .2
6 2 10 5 .8 5 .9
5 2 10 1 4 .0 16*9
4 2 10 6 .2 4 .9
2 2 10 9 .3 8 .3
1 2 10 5 .6 5 .2
-  1 2 10 7 .9 7 . 0 -
-  2 2 10 1 9 .1 2 2 . 9 -
— 4 2 10 6 . 2 3 . 0 -
-  5 2 10 1 0 .1 7 .5
-  6 2 10 8 .8 8 . 5 -
-  8 2 10 6 .8 5 .4
-  9 2 10 8 .0 7 .9
- 1 0 2 10 5 .6 5 .1
- 1 1 2 10 4 .7 3 .0
- 1 2 2 10 4 .5 3 .9
8 2 11 4 .6 4 .4
7 2 11 5 .5 3 .4
5 2 11 8 .4 6 . 6 -
4 2 11 1 1 .7 1 2 .8
3 2 11 1 4 .4 1 7 . 1 -
2 11 8 .3 4 . 6 —
-  1 2 11 7 .3 8 .7
-  3 2 11 2 0 .3 2 6 .5
-  5 2 11 6 .1 6 .1
-  6 2 11 6 .0 5 . 7 -
-  7 2 11 5 .9 6 .9
-  8 2 11 5 .4 5 .0
- 1 1 2 11 5 .9 5 .6
5 2 12 9 .8 1 1 . 1 -
3 2 12 6 .5 5 .8
2 2 12 1 1 .2 1 3 . 9 -
1 2 12 8 .0 9 .5
-  1 2 12 1 0 .3 1 1 .7
-  2 2 12 5 .6 4 . 3 -
-  3 2 12 5 .2 4 .3
-  5 2 12 5 .8 5 . 7 -
-  6 2 12 8 .0 7 .3
4 2 13 8 .9 1 2 . 4 -
1 2 13 7 .7 8 . 5 -
2 13 5 .5 4 . 3 -
-  3 2 13 5 .4 5 . 7 -
-  5 2 13 4 .9 4 . 4 -
2 2 14 7 .6 1 0 .5
-  3 2 14 4 .4 3 . 5 -
-  4 2 14 5 .2 7 . 9 -
13 3 5 .6 4 .2
10 3 4 .5 2 . 0 -
9 3 8 .2 7*0
8 3 9 .8 8 .8 —
5 3 4 .8 4 . 4 —
4 3 2 0 .9 1 9 . 6 -
3 3 1 1 .3 1 2 .1
2 3 1 1 .0 1 2 . 3 -
1 3 8 .0 10*4
15 3 1 5 .3 6 . 2 -
12 3 1 5 .8 5 .6
10 3 1 1 0 .7 1 1 . 4 -
9 3 1 1 3 .3 1 0 .9
8 3 1 9 .4 7 .2
7 3 1 5 .6 3 .1
6 3 1 1 1 .3 1 0 . 6 -
5 3 1 1 5 .1 1 3 .6
4 3 1 1 1 .0 1 0 . 4 -
3 3 6 .7 5 . 3 -
2 3 1 6 .0 4 .0
1 3 1 3 . 7 1 .6
3 1 6 .5 6 . 8 -
-  2 3 1 5 .4 3 . 5 -
-  3 3 1 5 .2 3 . 3 -
-  4 3 1 8 .4 8 . 6 -
-  6 3 1 8 .3 8 . 1 -
-  7 3 1 8 .0 8 .1
-  9 3 1 5 .5 2 .9
- 1 0 3 1 8 .5 7 .4
- 1 1 3 1 9 .1 9 .6
- 1 2 3 1 5 .4 5 .0
- 1 3 3 1 4 .6 3 .9
15 3 2 4 .7 4 .8 —
13 3 2 7 .2 5 .7
12 3 2 9 .1 9 . 7 -
11 3 2 9 .3 7 .1
9 3 2 8 .4 6 .9
8 3 2 6 .9 3 .4
7 3 2 1 3 .2 1 5 . 7 -
6 3 2 1 3 .0 1 4 . 4 -
5 3 2 2 2 .0 2 5 . 9 -
4 3 2 2 1 .5 2 2 .0
3 3 2 2 1 .0 2 2 . 8 -
2 3 2 9 .5 9 . 9 -
1 3 2 1 0 ,3 1 2 .3
3 2 2 .9 . 1 -
-  1 3 2 8 .7 6 .7
-  2 3 2 4 . 9 7 . 9 -
-  3 3 2 1 5 .3 1 5 .0
-  4 3 2 1 3 .1 1 3 . 1 -
-  6 3 2 9 .1 1 2 . 7 -
-  7 3 2 6 .3 4 .5
-  9 3 2 9 .1 1 1 .5
- 1 0 3 2 6 .5 8 . 6 -
- 1 1 3 2 9 .1 1 2 .1
- 1 5 3 2 5 .5 3 . 2 -
15 3 3 4 .2 4 .2
14 3 3 4 .9 5 .4
13 3 3 5 .7 4 .4
10 3 3 6 .9 3 .8
9 3 3 1 8 .0 1 8 . 9 -
8 3 3 1 4 .6 1 7 . 8 -
7 3 3 2 4 .2 2 9 . 1 -
6 3 3 8#4 3 .7
5 3 3 14#2 1 1 . 9 -
4 3 3 7 .5 9 . 6 -
3 3 3 1 3 .9 9 .6
2 3 3 1 3 .1 1 3 . 8 -
1 3 3 1 8 .7 1 6 .5
3 3 1 1 .3 8*5
2 3 3 1 1 .7 1 0 . 7 -
3 3 3 8 .9 9 . 3 -
4 3 3 6 .2 9 .4
5 3 3 1 2 .2 1 1 . 8 -
6 3 3 8 .3 4 .3
7 3 3 1 2 .6 1 4 .4
10 3 3 8 .9 1 1 . o~
13 3 3 1 1 .7 1 2 . 4 -
14 3 3 1 2 .0 1 4 . 0 -
15 3 3 6 .9 7 . 0 -
14 3 4 3 .8 .8
11 3 4 5 .6 5 * 7 -
8 3 4 1 0 .6 8 .8
6 3 4 1 5 .5 1 3 .5
5 3 4 4 .1 4 .1
4 3 4 9 .2 6 . 9 -
3 3 4 1 2 .6 9 .8
2 3 4 1 0 .1 8 .7
3 4 1 3 .8 1 5 . 1 -
1 3 4 1 2 .0 1 4 ,0 *
2 3 4 4 .2 2 . 2 -
3 3 4 1 3 .8 1 5 . 3 -
6 3 4 5 .8 4 .9 —
7 3 4 1 0 .5 7 . 9 -
8 3 4 1 0 .0 7 . 7 -
9 3 4 1 1 .4 9 . 2 -
11 3 4 1 0 .6 9 .0 —
12 3 4 6 .5 4 . 4 -
13 3 4 7 .5 5 * 3 -
15 3 4 8*4 1 0 .6
14 3 5 4 .6 4 . 2 -
10 3 5 6 .8 8 .4
9 3 5 6 .2 3 .2 —
8 3 5 1 5 .2 13*8
7 3 5 6 .2 5 . 2 -
6 3 5 9*3 9 .6
5 3 5 5 .9 5 .0 *
4 3 5 7 .8 7 .7
3 3 5 8 .3 7 .5
2 3 5 5*3 5 .1
1 3 5 8 .6 8 . 1 -
3 5 4*9 4 .8
2 3 5 7 .5 6 .6
3 3 5 8 .9 9 . 3 -
4 3 5 9 .6 9 . 4 -
5 3 5 9 .5 9 .0 *
-  6 3 5 11*9 9 . 5 -
-  7 3 5 7é0 5 . 9 -
-  8 3 5 6*2 6 . 7 -
- 1 1 3 5 5*3 4 . 1 -
- 1 3 3 5 5 .8 . 6 .0
- 1 4 3 5 9*9 9 .6
13 3 6 5 .0 3 * 7 -
10 3 6 5 .8 4 .7
9 3 6 8 .6 7 . 6 -
6 3 6 6 .3 4 . 6 -
5 3 6 6 .1 6 .0
4 3 6 5 .7 4 . 5 -
3 3 6 5 .8 5 .8
2 3 6 9 .2 1 1 .6
-  2 3 6 8 .1 8 .3
-  3 3 6 9 .9 1 1 . 1 -
-  4 3 6 5 .2 5 .4
-  5 3 6 5 .3 3 .4
-  6 3 6 6 .1 6 .2
-  8 3 6 1 2 .1 1 0 .7
- 1 4 3 6 8 .0 7 . 5 -
11 3 7 4 .6 4 .2
9 3 7 1 0 .0 1 0 .5
8 3 7 3 .2 2 . 0 -
7 3 7 7 .9 7 .5
6 3 7 2 .6 2 . 3 —
5 3 7 7 .2 6 .9
3 3 7 1 0 .9 1 4 .4
2 3 •7 7 .1 4 . 5 -
1 3 7 8 .6 8 .6
3 7 5 .3 4 . 3 -
-  1 3 7 5 .7 3 . 8 -
-  2 3 7 9 .0 9 .5
-  3 3 7 9 .9 9 . 2 -
-  4 3 7 6 .1 2 . 6 -
-  5 3 7 9 .2 8 . 0 -
-  6 3 7 1 5 .7 1 7 .5
-  7 3 7 8 .9 7 . 9 -
-  8 3 7 6 .2 6 .7
-  9 3 7 6 .6 5 .0
5 3 8 1 2 .8 1 6 .5
3 3 8 5 .9 6 .9
2 3 8 6 .2 4 . 5 -
1 3 8 4 .8 2 . 2 -
3 8 1 1 .2 1 1 .9
-  1 3 8 1 4 .1 1 5 . 5 -
-  2 3 8 1 0 .1 1 1 . 9 -
-  3 3 8 9 .2 8 . 7 -
-  5 3 8 8 .4 7 .2
-  7 3 8 1 6 .7 2 1 .9
-  8 3 8 7 . 4 9 . 6 -
-  9 3 8 9 .9 1 0 .6
- 1 0 3 8 6 .0 6 .7
7 3 9 5 .0 3 .8
6 3 9 8 .3 8 , 8 -
4 3 9 9#1 8 , 3 -
3 3 9 8#8 8 , 8 -
1 3 9 7 ,7 7 * 2 -
1 3 9 6 ,2 7 , 2 -
3 3 9 1 7 ,6 2 1 ,4
4 3 9 1 1 ,7 1 5 ,0
5 3 9 1 7 ,9 2 1 ,7
T 3 9 9 ,2 1 2 ,6
- 8 3 9 7 ,7 9 ,3
9 3 9 5 ,2 4 , 6 -
6 3 10 8 ,3 1 0 , 1 -
4 3 10 6 ,8 8 , 5 -
1 3 10 6 ,1 7 ,2
2 3 10 6 ,0 6 ,4
3 3 10 7 ,7 7 ,5
4 3 10 7 ,3 8 , 1 -
4 3 11 8 ,3 8 ,5
3 3 11 4 ,8 7 , 4 -
2 3 11 7 ,7 1 1 , 5 -
4 3 11 7 , 9 1 1 , 4 -
8 3 11 4 ,3 6 , 2 -
5 3 12 9 ,1 1 2 , 6 -
3 3 12 5 ,0 6 ,3
VI.* OOXOi USI OKSS
1. SI ioido dlM tilbeiuioloo o r ls ta l is a  ea e l s ie tji 
tta momeolfmioe. Los par&astros del paralslspipsdo 
slem eaisl som # m 15*24 4 0,01 X j b « 4,04 i  0,01 % 
0 m 13,16 1 0,01 X • (I m 94® 8% s i  adttsro ds ms* 
lio u la s  por oeldlllm  ojiidad ss 4 y l a  dsnsidad rosaj| 
gsaogrdfloa 1,227 g/oa?.
2. Del sstad io  ds la s  rsflsx io n ss obssrvadas sa le s  d la 
gramas ds WslseiUssrg oorrsspondientss a l  eouador, 
prlmsro y ssgamdo paralslo  d s l s js  b as dsdaes qus 
s i  grape sspaoial ss s i  # 2 ./a .
3* Dsl sstudio ds la s  faaoionss de Pattsrson  bldlmsnslo* 
aa l (bOl) y d sl P a ttsrsoa  trld lm sasloaal ss dsdujo 
l a  poslsiéa  aprmclmmda ds todes lo s  dtomos sa  la  S€g^  
d i l l a  aaidad#
4. Msdiaats s la t s s ls  ds Pourisr trld lm sasloaal ss oornm 
probd l a  s s tru e ta ra  propttssta sa  (3),
* 176 ^
5# Lae poaicioMS da todoa loa dtomee ham aido ra f la a -  
daa M diaata  do# ololaa da slataalB  trld lm aaalaaal 
d lfa ran e la l da Vooriar oon fiaetor da taiaparatara lag  
trdp iaa  iadapandleata para eada dtom  y poatarlormag 
ta  m d iaa ta  doa cioloa do a la taa ia  tr ld im a a lo a a l 
d ifa raao ia l da Paurlar# oon fao to r da taaparatora 
aalao trép iaa tambida d lfa raa ta  para aada Atom, ob* 
taaleado am faa to r da aouardo da 0,16 para an to ta l  
da 940 radax loaaa  obaarvadaa.
6$ Sa ban datarmlaado laa  daavlaolonaa standard da todas 
la s  ooordanadas da lo s  dtom s obtanlando an valo r mg 
dlo da a rro r da 0,0006# 8a ban detenalnado todas la s  
d la tanelas in ta r  a intram olaoalaras an la s  aoldculas 
dal doido 2,6 dimatilbansoioo ax istan tes an l a  oa l- 
d i l la  anidad#
7# La astruo to ra  dal doido 2,6 dimatilbansoioo astd  fox^ 
aada par diaaros da diobo doldo nnidos por puenta da 
bidrdgaao a tra v is  da oantros da s ia a tr la ,  dando ana 
astruo to ra  eoapaota oompuasta da oadanas oriantadas 
an l a  diraoeidn [221]. Bn la  moldoula sa ha ancontrg 
do qua a l a n illo  benodnioo sa encuentra an on piano 
qua forma on dagulo de 53^ 20* con a l  piano dal grupo
-  i n  -
oarbaxUo d# l a  mXlouXa# Ho me t a  aneontrado nlaguaa 
d la taaa la  anom al an laa  ualonaa da Van dar Waal# an­
tr a  la a  moldaolaa an l a  oald llla*  La d isto ra ldn  anoqg 
trad a  antra a l  piano dal a n illo  y piano dal doldo as 
dablda a l a  in flaano ia  da loa grupoa matlloa axiatan- 
taa  an l a  nol6oula«
TZZ.« B X B L Z O a B A r Z A
1 -  IIRKS oe«aXO, B. -  AmIm B#ml So*, B#p. I t s . 7 w * .
(») , ÎT9 ( ^9«0 )
8 -  sue, o,A. , momsme goaanoB, j . ,  aooaiB, t.b.  .  a»- 
t* Oears*. 4,157 ( 1955 )
3 -  yJBMBSa i, s. , BUI, e#A. -  am* oxgnrt. 1288 ( 1961 )
4 -  mODBOB, a ., BZB, B.A. -  AM* OryM. j& , 146 (1962 )
5 -  BBMB, 8je ., BABCB, B.B. -  AM* OxyM. J4 I9I ( 1963 }
6 -  fBORBS, J. -  AM* CkyM. j , ,  101 ( I96I )
7 -  BIBIBB, 8.7. -  AM* OtogrM. 159 ( 1961 )
8 -  BEnOHBB, ie.J« -  X-S*7 &7M*ll*gr*ghy, fM# *il*7 and *mm 
B## Texk ( 194a )
9 -  BKS, m s t , -  7*nxml «f SaUMlTlo XaM. 25 ( 1948 )
10- BUAS, 7 jw , QABGUrnmABOO, 8. -  AM* CxgrM. 434 (1963) 
11» BBBHTA, F. -  Lo* m6$*d*# d#l oxlai*! glMiwrl*. C.8.X.C.
B*4M4 ( 1952 )
1." X B H B*r«M*a* BmmX, 7070 B*A* FwhmMw. ByMm 
13-  (aUFOI, BJR. ( adavtado p m  BABTZBBZ CUBBBU, S. } » Bxa- 
gf—■■ *a Fortxaa par* IBi 7070 eoa FiMa* par* aaoalad. d# 
IMwiaidada* ( aia paVliaav )
14 -  mcKmscm, b.b« * mt# jg , 6 io ( 1959  }
-  aOM», J.$#, Ü U » , m.A# * mm Ozymt# j l ,  273 ( I960 )
13 * SBXOVO, a. C per VAWSXZ om oÉi, 8 # ) * %e *
gram## en insteeoier par# ZBf JCffO earn fiebai piura ealeular 
faetere# de eatruetara ( publie## e l eaiglmal an la  W , * 
veraidad de Httabargb 1963 )
16 «Xademaidemal table# fer Mtay Qbyatallegrapby# Tel.1 * fbe
Lai* Ibdam Oapet. Mmlngham ( I962 }
17 * PittSBS», d#L# * Z. Kriel. jg , 3 1 7  ( 19% )
18 -  VAI der SOKIt, JU ^  the (bpetal and Xadeemlar 8$r#at##e#
ef IBnedawlne and the eheXcle Xren Oapdemiu tbeede, Tbdv. 
dmaterdm i960*
19 ^  xnsov, H., OOQB&Or, W, the Batezmimatlm of CrpataX Stxqg
mm# • B ill amd a###. Lem#m ( 1953 )
20 *  WiBBlB, d* , SGiaBtfâC», w* *  B#r* i f  Kedeam thy»# £ b  671
( 1953 )
21 * ixBroon, d#, Trnmumf w #  * ##%# o m t. g , 414 ( 1952 )
22 * enrcCSSIBX, * Aet# Oayat. JU 72 ( 1950 )
23 * mcmamm * data 747 ( i%6 )
24 -  M am alienal tables fe r  WWy. Orystalle^ppapby» Vel. %%%,
the X#t« W e# ef 0«pvl* BLWegham ( 1962 )
25 * 2B2ZZ OSSCrnxo, 8* ,m#amlme de la# #####!###• etgW #»#
Alhambra, lladiid ( 1958 }
